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1. ВВЕДЕНИЕ

Одним из основных направлений в микро- и 
наноэлектронике является уменьшение размеров 
элементной базы вплоть до нескольких нанометров. 
В то же время для генерирования большей мощно-
сти современные фотопреобразователи, создава-
емые на основе традиционных полупроводников 
солнечных элементов [1,  2] или с применением 
новых неорганических [3] и органических матери-
алов [4], имеют сравнительно гигантские размеры. 
Проблема заключается в физических свойствах ис-
пользуемых материалов, ограничивающих работо-
способность фотопреобразователя как для генера-
ции тока, так и выходного напряжения. В основе 
любого фотоэлектрического элемента лежит пло-
ская структура, состоящая из p–n-перехода, позво-
ляющая получить выходное напряжение U ~ 1 В. В 
последние годы активно разрабатываются каскад-
ные структуры, в которых формируются несколько 

переходов с разной шириной запрещенной зоны 
для поглощения всей видимой области солнечного 
спектра. Эффективность каскадных структур до-
стигает 39.5% и позволяет получить на одном эле-
менте напряжение U ~ 3 В [5]. Обычно для увеличе-
ния U фотоэлектрические элементы собирают в ба-
тареи, внедряя в их конструкцию дополнительные 
межэлементные и коммутационные цепи, которые 
приводят к увеличению размеров изделия. Аль-
тернативный подход, снимающий проблему ком-
мутационных цепей, основан на формировании в 
пластине монокристаллического кремния массива 
сквозных вертикальных легированных областей – 
р-каналов. Кроме диффузионного процесса, тра-
диционно используемого для локального легирова-
ния полупроводниковых подложек, массивы р-ка-
налов могут быть получены [6] на основе явления 
термомиграции (ThM) [7, 8], которое для полупро-
водниковых кристаллов изучалось в работах [7–
12]. Процесс ThM примеси выгодно отличается от 
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Представлены результаты исследования структурных особенностей и электрических свойств сквозных 
термомиграционных р-каналов Si(Al) в пластине кремния. Структурные исследования выполнены 
рентгеновскими методами проекционной топографии, кривых дифракционного отражения и растро-
вой электронной микроскопии. Показано, что интерфейс канал — матрица является когерентным без 
образования дислокаций несоответствия. Показана возможность применения массива термомигра-
ционных р-каналов из 15 элементов для формирования монолитного фотоэлектрического солнечного 
модуля в кремниевой пластине Si(111) на основе р-каналов шириной 100 мкм со стенками в плоскости 
1 10( ). Монолитный солнечный модуль обладает эффективностью преобразования 13.1%, напряжени-

ем холостого хода 8.5 В и плотностью тока короткого замыкания 33 мА/см2.
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диффузии небольшой продолжительностью (менее 
1 ч) [6–10], возможностью управления формой ка-
нала [12, 13], однородностью области легирования 
и наличием резких границ сквозных вертикальных 
p–n-переходов [8, 12]. В работах [6, 13, 14] предло-
жено использовать вертикальные p–n-переходы 
для формирования монолитной кремниевой сол-
нечной батареи (далее модуль MSCM – monolithic 
solar cells module. Не путать с CTM – cell-to-module 
[3]). Исследования электрических, фотовольтаиче-
ских и структурных свойств p–n-переходов пред-
ставлены в [6, 13, 14] соответственно. Применение 
метода ThM для получения различных полупрово-
дниковых структур приведены в [6, 15].

Массивы сквозных линейных каналов p-типа 
шириной 10–100 мкм в матричных полупроводни-
ковых пластинах являются основой для компакт-
ных высоковольтных монолитных горизонтальных 
солнечных модулей. Отметим, что введение леги-
рующей примеси в канал вызывает в нем механи-
ческие напряжения. Механические напряжения 
в  области формируемого канала оказывают воз-
действие на процесс его кристаллизации во время 
формирования. В результате это может привести 
к искажению формы канала и расположения его 
в кристаллической пластине. Такие структурные 
искажения канала в  латеральном (по  сечению) 
и нормальном (по глубине) к поверхности пласти-
ны направлениях приведут к изменению свойств 
не только отдельного p–n-перехода, но и окажут 
влияние на соседствующие с ним. Известно [16], 
что локальные механические напряжения влияют 
на ширину запрещенной зоны и изменяют элек-
трические свойства формируемого p–n-перехода 
и солнечной батареи [17]. Последнее обстоятель-
ство чрезвычайно важно при формировании мас-
сива узких периодических каналов с  маленькой 

“скважностью”. Их величина и однородность будет 
зависеть как от ширины канала, так и от межка-
нального расстояния. Это требует получения уз-
ких однородных каналов с незначительными меха-
ническими напряжениями. Для этого необходим 
контроль за влиянием полей деформации в кана-
ле и вблизи его границ на электрические свойства 
формируемых p–n-переходов.

Формирование кремниевого p-канала методом 
ThM алюминия проводится при квазистационар-
ных условиях в  вакуумной камере в  диапазоне 
температур 1100–1450 K при градиенте темпера-
тур 50–100 К/см. Подчеркнем, что скорость дви-
жения жидкой зоны [6, 8, 9], а значит, и скорость 
перекристаллизации областей кремния с примес-
ными атомами алюминия зависят от температуры. 
Это должно привести по аналогии с трансформа-
цией габитуса растущей були кремния [16] к  за-
висимости рельефа границы матрица – канал от 
температуры. В процессе отжига полученной пла-
стины с  каналами в  ней возможно образование 

структурных дефектов: в объеме p-канала, на гра-
нице p–n-перехода и вблизи выхода канала на по-
верхность пластины. Состав, строение и структур-
ное совершенство термомиграционных областей 
в приповерхностных слоях пластины и сквозных 
каналов p-типа были ранее изучены [8, 14]. Одна-
ко детальных исследований структурных особен-
ностей массивов p-каналов и их влияния на элек-
трофизические и фотовольтаические свойства как 
единичного p–n-перехода, так и на высоковольт-
ный монолитный модуль в  литературе не пред-
ставлено. В связи с этим возникает задача контро-
ля структурного совершенства каналов и влияния 
искажений кристаллической решетки на электро-
физические свойства p–n-переходов.

При термомиграции и последующих технологи-
ческих процессах в p-канале, на межфазных грани-
цах и внутри матрицы пластины кремния происходят 
искажения кристаллической решетки и образование 
различных структурных дефектов (дислокации, пре-
ципитаты AlxOy и т. д.). Для исследования реальной 
структуры широкое применение получили дифрак-
ционные рентгеновские методы: проекционная то-
пография, кривые дифракционного отражения (ге-
ометрия Брэгга) и кривые дифракционного прохож-
дения (геометрия Лауэ). Особенность рентгеновских 
методов состоит в неразрушающем воздействии, вы-
сокой (∆d/d ~10–6) чувствительности к искажениям 
кристаллической решетки, возможности исследо-
вать образцы толщиной в несколько сотен микрон 
и получать численные характеристики об объекте 
исследования. Ранее эти методики впервые были 
продемонстрированы при исследовании p-каналов 
[14, 18, 19]. Независимый контроль геометрических 
размеров каналов выполнялся методами металло-
графии и  растровой электронной микроскопии 
[7, 12, 14, 15, 20].

Настоящая работа посвящена исследованию 
реальной структуры и электрофизических свойств 
термомиграционных кремниевых легированных 
алюминием p-каналов Si(Al) и фотовольтаических 
свойств монолитного солнечного модуля MSCM.

2. ЭКСПЕРИМЕНТ
Образцы

Сквозные вертикальные р-каналы Si(Al) 
были получены на монокристаллических пла-
стинах Si(111) (P) n-типа (удельное сопротивле-
ние ρ = 45 Ом × см, диаметр – 76 мм, толщина – 
400 мкм, плотность дислокаций – менее 102 см–2). 
Для легирования каналов использовался 99.99% 
алюминий. С этой целью перед началом процес-
са ThM на фронтальной поверхности кремние-
вой пластины методом магнетронного напыления 
были нанесены массивы алюминиевых ламелей. 
Ламели имели длину 20  мм, ширину и  толщину 
100 и 10 мкм соответственно и наносились на под-
ложку с интервалом 3 мм. Ламели на поверхности 
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пластины были ориентированы вдоль направления 
<211>. Процесс ThM проводился в  вакууме при 
температуре 1450 К  при градиенте температуры 
90 K/см. Перед проведением рентгенодифракци-
онных исследований для устранения остатков ма-
териала от процесса ThM фронтальная и тыльная 
поверхности пластины подвергались полировке 
и последующему химическому травлению до оста-
точной толщины h ~ 300 мкм. Из пластины с ка-
налами Si(Al) был вырезан образец в виде прямо-
угольника с размерами 25 × 45 мм. Каналы были 
параллельны меньшей стороне образца. Фрагмент 
схемы образца с каналами представлен на рис. 1, 
а, а на рис. 1, б показаны точки приложения кон-
тактов для измерения электрических характери-
стик отдельного канала.

Отличие условий формирования массива р-ка-
налов для MSСM модуля с 15 ячейками состояло 
в  двухстадийном ThM процессе. Решалась зада-
ча стабилизации движения зоны расплава Al(Si) 
и формирования всего массива неразрывных одно-
родных р-каналов [21, 22]. Начало процесса, являясь 

наиболее уязвимой стартовой точкой [23, 24] термо-
миграции, проходило при температуре 1350 K в те-
чение 15 мин. Далее ThM процесс проводился при 
постоянной температуре 1450 K в течение 100 мин. 
После окончания ThM процесса пластина с масси-
вом р-каналов проходила технологические стадии 
создания монолитного солнечного модуля (рис. 2).

Электронная микроскопия
Геометрия и состав р-каналов вблизи их выхо-

да на поверхность пластины и на ее сколах были 
изучены методом растровой электронной микро-
скопии (SEM). Эксперименты выполнялись на 
сканирующем электронном микроскопе Carl Zeiss 
Ultra  55, оборудованном энергодисперсионным 
спектрометром (EDS) рентгеновского излучения 
Oxford Instrument INCA X-act.

Рентгеновская топография
Структурное совершенство и геометрия сквоз-

ных вертикальных p-каналов были проверены с ис-
пользованием метода проекционной топографии 

Рис. 2. Схема монолитного солнечного модуля из нескольких элементов: 1 — исходная кремниевая пластина; 2 — 
p-канал Si(Al) (ThM процесс); 3 — рабочий p—n-переход; 4 — разделительная канавка; 5 — шунт Ag; 6 — p-слой Si(B) 
(твердотельная глубокая диффузия).

Рис. 1. Фрагмент схемы образца-пластины Si(111) с р-каналами Si(Al) (а) и места контактов для измерения элек-
трических U—I—R-параметров p—n-перехода (б), где h — толщина пластины; L — расстояние между каналами; l — 
ширина канала; x = 0 — положение центра канала на поверхности пластины.

(а) (б)
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на камере XRT100 CCM (Rigaku) с серебряным ано-
дом (λ = 0.056 нм). Параметр съемки µt = 0.36, где 
μ = 8 см–1 – линейный коэффициент фотоэлектри-
ческого поглощения в кремнии. Изображение на 
представленных топограммах образца и устройства 
MSСM соответствует кинематическому контрасту.

Кривые дифракционного прохождения
Структурное совершенство кристаллической 

решетки объемной части пластины с р-каналами 
было изучено методом двухкристальных кривых 
дифракционного прохождения (кривые качания 
в  геометрии (Rocking Curve) Лауэ – LRC). Двух-
кристальные LRC были записаны от ортогональ-
ных поверхностей образца плоскостей 220( )  на 
трехкристальном рентгеновском спектрометре 
ТРС (СКБ ИКАН имени А. В. Шубникова). Источ-
ником рентгеновского излучения служила рентге-
новская трубка мощностью 1 кВт с молибденовым 
анодом. В качестве монохроматора использовался 
плоский кристалл Si(220). Ширина щелей колли-
матора была равна 0.02 мм для плоскости дифрак-
ции (горизонтальной) и 2 мм для перпендикуляр-
ной плоскости (вертикальной).

Электрофизика
Измерения электрических характеристик I, U, R 

отдельных каналов проводились в соответствии со 
стандартными методами через контакты, отмечен-
ные на рис. 1, б. Запись кривых P–U фототока как 
отдельных каналов, так и от монолитного 15-эле-
ментного модуля MSCM проводилась на имитато-
ре импульсного солнечного излучения. Условия из-
мерения соответствовали атмосферной массе AM 
1.5D, плотность мощности падающего излучения 
составляла 1000 Вт/м2, температура модуля – 300 K, 
сопротивление нагрузки R = 10 Ом. В ходе иссле-
дования были измерены ток и плотность тока ко-
роткого замыкания Isc и Jsc, напряжение холостого 
хода и Uoc и эффективность преобразования сол-
нечной энергии Eff.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

Структурные исследования
На рис. 3 представлены фрагменты SEM-изо-

бражений поверхности (а), скола (б) и микрофо-
тографии поверхности (в) одного и того же участ-
ка р-канала шириной 100–110 мкм. Хорошо видно 
(рис. 3, а), что вид рельефа поверхности канала 
Si(Al) практически не отличается от вида поверх-
ности матрицы пластины (Si). По всей поверхно-
сти изображения наблюдаются слабоконтрастные 
фигуры травления в виде размытых треугольников, 
что характерно для поверхности Si(111). Наиболее 
характерными деталями на SEM-изображении по-
верхности канала являются его границы (1, 2), со-
стоящие из скопления мелких неоднородных по 

интенсивности рассеяния участков и ямок травле-
ния в виде скоплений равносторонних треуголь-
ников (А, В) со сторонами {112}. Ямки травления 
появляются из-за локальных изменений скорости 
травления кристалла в местах с неоднородной де-
формацией. Деформация кристаллической решет-
ки на границах (1, 2) канала вызвана ступенчатым 
изменением ее состава из-за внедрения в  р-ка-
нал атомов алюминия. Наличие ямок травления 
(А) вдоль центра канала, вероятнее всего, связано 
с локальной деформацией в центре канала вблизи 
поверхности образца [19].

На изображении скола образца в  области ка-
нала (рис. 3, б) видно, что р-канал является одно-
родной вертикальной сквозной областью по тол-
щине пластины. Отметим, что получение скола 
перпендикулярно сечению канала и поверхности 
пластины является трудной задачей из-за механи-
ческих напряжений образца, вызванных предше-
ствующим высокотемпературным процессом. Из-
за этого на сколе образца наблюдается искривле-
ние, размытость и искажение размеров р-канала 
ближе к тыльной (нижней) поверхности. Четкие 
границы как поверхности канала, так и его торца 
видны на сколе вблизи верхней части пластины. 
Из-за геометрических искажений ширина канала 
выглядит уже, чем на рис. 3, а. Для сравнения на 
рис. 3, в приведено оптическое изображение этого 
же р-канала. Согласно рис. 3, в ширина канала рав-
на 107 мкм, что согласуется с шириной по данным 
SEM (см. рис. 3, а). Отметим, что границы канала 
на оптическом изображении видны из-за теневых 
эффектов, связанных с углублением поверхности 
канала из-за более высокой скорости травления от-
носительно нелегированной части пластины.

К  нижней части пластины канал уширяется 
и  достигает 140–150 мкм. Увеличение ширины 
р-канала вблизи его выхода на тыльную поверх-
ность пластины является естественным и  зако-
номерным эффектом, сопровождающим процесс 
термомиграции при постоянном градиенте темпе-
ратуры [8]. Одной из существенных проблем при 
формировании массивов р-каналов является мини-
мизация этого эффекта или его учет.

Кроме этого, как отмечалось выше, возможно 
влияние соседних р-каналов друг на друга в про-
цессе их формирования. На рис. 4 представлены 
изображения участков поверхности (а) и скола (б) 
соседних каналов Si(Al), сформированных в виде 
квадратов на поверхности пластины Si(111). Скол 
образца был получен вблизи места пересечения 
каналов.

На рис.  4,  б видно, что по мере формиро-
вания каналов Ch-A и  Ch-B переменного сече-
ния их внешние границы (out) выглядят резки-
ми с минимальными искажениями. В то же вре-
мя на внутренних границах (in) обоих каналов 
наблюдаются изломы, приводящие к  заметному 
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Рис. 3. Фрагменты SEM-изображений (а, б) и микрофотография (в) одного и того же участка поверхности Si(111) 
(а, в) и скола (б) термомиграционного p-канала Si(Al), ориентированного на поверхности пластины вдоль направ-
ления 112( ) .

(а) (б)

(в)

Рис. 4. Фрагменты SEM-изображений тыльной поверхности Si(111) (а) и скола (б) двух соседних термомиграцион-
ных каналов Si(Al), ориентированных вдоль направления 112


  и  1 10


 .

(а) (б)

искажению формы каналов и изменению их ши-
рины. Видно, что эти искажения ThM-каналов 
наблюдаются при примерном равенстве ширины 

канала и  межканального расстояния. По-види-
мому, здесь проявляется эффект влияния тепло-
вого поля соседних расплавов Al(Si) на процесс 
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перекристаллизации на границе фаз (стенок кана-
лов) из-за изменения температуры переохлажде-
ния. Кроме того, сформированные участки кана-
ла создают напряжения в матрице пластины, что 
также должно влиять на формирующийся канал. 
Оценить размеры этих полей напряжения кристал-
лической решетки можно на основе данных рент-
геновской проекционной топографии и двухкри-
стальных кривых прохождения.

На рис. 5 показаны рентгеновские проекцион-
ные топограммы исследуемой пластины с р-кана-
лами Si(Al). Каналы визуально видны в виде парал-
лельных полос переменной контрастности. Более 
светлые полосы соответствуют центральной обла-
сти каналов. Плотность изображения совпадает со 
средней плотностью пластины.

Контраст полос показывает, что внутренние 
части каналов являются монокристаллическими 
областями с достаточно совершенной структурой. 
Полосы, наблюдаемые в областях пластины, пред-
ставляют собой полосы скольжения вдоль направ-
лений <011>, которые образуются из-за радиаль-
ных тепловых напряжений, возникших во время 
процесса термомиграции. Таким образом, каналы, 
а также области между каналами представляют со-
бой довольно совершенный монокристалл с низ-
кой плотностью дислокаций. Темные полосы по 
обе стороны канала соответствуют его границам 
и вызваны искажениям кристаллической решет-
ки из-за внедрения примесных атомов алюминия 
в решетку кремния с концентрацией CAl ~ (1–2) × 
× 1019 см–3 [25, 26]. Контраст изображения, связан-
ного с деформацией на границе р-каналов, опре-
деляется условием экстинкции и не наблюдается 
при εg = 0, где ε и g – градиент поля деформации 

и вектор дифракции соответственно [27]. Можно 
видеть, что ширина полос (изображение границ) 
значительно изменяется в зависимости от направ-
ления вектора дифракции g относительно линии 
канала (срав. рис. 5, а и б).

Считается [6], что металлургические границы 
каналов довольно резкие и смещаются в глубину 
пластины от 2 до 20 мкм из-за диффузии атомов 
примеси при формировании канала термомигра-
ции. Однако дифракционное изображение границ 
канала связано с полем деформации, которое мо-
жет значительно превышать ширину металлургиче-
ских границ, что наблюдается на топограммах. Не-
обходимо отметить, что размер поля деформации 
связан с  чувствительностью методики, которой 
проводят ее измерение. На рис. 5, а наблюдаемая 
ширина границы канала составляет 200–300 мкм.  
Границы структурно совершенных каналов не 
должны были бы наблюдаться на топограмме 
(рис. 5, в). Их появление в первую очередь связа-
но с наличием границ на фронтальной и тыльной 
поверхностях пластины. Кроме того, появление 
границ стенок р-канала может быть обусловлено 
смещением относительно выбранной кристалли-
ческой плоскости, изменением ширины канала по 
глубине пластины, локальным изгибом кристал-
лических плоскостей и  формированием релье-
фа, а также наличием микродефектов на границе 
канала.

На фрагментах топограмм (см. рис. 5, б, в) на 
границах каналов наблюдаются полупетли дис-
локаций. Они лежат на границах каналов в при-
поверхностных слоях матрицы кремниевых пла-
стин. В исследуемом образце их разбег от центра 
канала составил до 5 его ширин. Эти дислокации 

Рис. 5. Фрагменты проекционных топограмм с массивом сквозных вертикальных ThM каналов Si(Al), сформиро-
ванных вдоль направления пластины Si(111). Отражения: g || 440( )  (а), (б) и g || 224( )  (в). Излучение AgKα1.

(а) (б) (в)
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образуются из-за частичной релаксации напряже-
ний вблизи выхода канала на поверхность пласти-
ны. Дислокации несоответствия в объеме образца 
на границе раздела канал  – матрица не наблю-
даются. В  данном случае граница между р-кана-
лом и матрицей пластины является когерентной. 
Сравнительные исследования структурных дефек-
тов в структуре ThM р-слой Si(Al) (CAl ~ 1019 см–3, 
T = 1350 K) на подложке Si(111) толщиной 10–60 
мкм не обнаружили появление дислокаций несо-
ответствия [26] и подтвердили возможность фор-
мирования когерентных границ в таких структурах.

Необходимо отметить, что на топограммах (см. 
рис. 5) видны дислокации, проходящие сквозь ка-
нал из матрицы пластины. Они будут являться це-
пями короткого замыкания при работе p–n-пере-
хода. И, наконец, характерной чертой дифракци-
онного изображения p-канала на топограммах вне 
зависимости от направления вектора дифракции 
является узкая темная линия, проходящая вдоль 
центра канала. Сопоставляя ее положение с изо-
бражениями электронной и оптической микроско-
пии на рис. 3, можно предположить, что она связа-
на с деформацией кристаллической решетки кана-
ла вблизи поверхности. Влияние этих деформаций 
на p–n-переход (см. рис. 1, б) должно усиливаться 
при сужении канала и исследоваться отдельно.

На рис. 6 показаны экспериментальные двух-
кристальные кривые дифракционного прохожде-
ния в геометрии Лауэ в зависимости от места х па-
дения рентгеновского пучка относительно центра 
канала (см. рис. 1, б). В эксперименте положение 
образца смещалось в  латеральном направлении 
с шагом 10 мкм.

Видно, что форма, полуширина кривых и угло-
вое положение максимумов зависят от величины 
сдвига х. Кривая LRC, записанная вдали от центра 
канала Si(Al), при x = 350 мкм или больших отсту-
пах имеет минимальную полуширину и более низ-
кий коэффициент отражения. Ранее было показано 

[18], что такие кривые соответствуют дифракции от 
монокристаллов кремния. Это подтверждает, что 
несмотря на проведенный процесс термомиграции 
и появившиеся в объеме пластины дислокации (см. 
рис. 4) матрица пластины, в среднем, еще доста-
точно совершенна. При дальнейшем увеличении 
смещения x ≥ ±350 мкм от центра канала параме-
тры кривой LRC (1) не изменялись вплоть до гра-
ницы аналогичных полей деформации следующего 
канала. Анализ формы, ширины коэффициента от-
ражения кривой LRC (3), полученной при падении 
рентгеновского пучка в центр канала при x = 0, по-
казывает, что канал представляет собой достаточно 
совершенную монокристаллическую область. Этот 
результат подтверждает выводы рентгеновской то-
пографии (см. рис.  5) о  монокристалличности 
средней кристаллической решетки в канале. Вклад 
диффузного рассеяния от дислокаций в  канале 
в  кривую LRC (3), по-видимому, незначителен. 
Асимметричность “хвостов” кривой LRC связана 
с измененным межплоскостным расстоянием кри-
сталлической решетки канала относительно матри-
цы пластины и структурными искажениями на его 
границе. Наличие искажений средней решетки на 
границе p-канал – матрица пластины хорошо де-
монстрируется кривыми (2) и (4) (см. рис. 6), на ко-
торых наблюдается два уширенных пика. В рамках 
теории упругости ожидаемое угловое расстояние 
между пиками на кривых (2) и (4) (луч излучения 
при смещении его относительно х = 0) захватыва-
ет канал и матрицу пластины) не может превышать 
1–2 угловых секунды. Чтобы объяснить это несоот-
ветствие, появление  двух пиков на кривых отраже-
ния в [18] было отнесено к заметным структурным 
искажениям кристаллической решетки в канале: 
деформация ε = 2.7 × 10–5, изгиб плоскостей, па-
раллельных границе канала радиусом 1.7 м, и гра-
диент деформации внутри канала ∇ε = 10–4.

U–I–R-измерения
Испытания n–p–n-структуры на “пробой” про-

водились при подаче постоянного напряжения на 
контакты A и B (см. рис. 1, б). На рис. 7, а пока-
заны обратные вольт-амперные характеристики 
для отдельных n–p–n-структур (два p–n-перехода 
включенных встречно друг другу). Видно, что I–U 
кривые (1, 2) симметричны в  первом и  третьем 
квадрантах.

Это свидетельствует об эквивалентности 
свойств этих n–p и p–n встречных переходов на 
противоположных границах (сторонах) p-канала 
с  матрицей образца. Максимальное полученное 
значение обратного напряжения, равное 500 В (на-
чало возникновения лавинообразного увеличения 
обратного тока на кривой 1), соответствует высо-
кому качеству этого p–n-перехода. Вместе с тем 
наблюдаются и более низкие значения 200 В на-
пряжения пробоя (см. кривую 2). По сравнению 
с теоретически рассчитанной зависимостью I(U) 
(3) обратные ветви измеренных кривых (1, 2) 
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Рис. 6. Кривые дифракционного прохождения 220 
отражения в  области ThM канала Si(Al) в  матрице 
Si(111) в зависимости от положения рентгеновского 
пучка относительно центра канала: х = 350 (1), 50 (2), 
0 (3), –50 мкм (4). Излучение λ = 0.070931 нм.
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являются “мягкими”. Измеренные “мягкие” кри-
вые в меньшей степени связаны с объемом канала, 
чем с его участками вблизи поверхности пластины. 
Такие кривые I(U) характеризуются повышенными 
поверхностными токами утечки из-за остаточных 
примесей и микрочастиц во время подготовки об-
разца к измерениям, различиями в свойствах по-
верхности структуры и окружающей среды. Кроме 
того, наблюдаемое снижение напряжения пробоя 
в значительной степени зависит от плохо контро-
лируемых искажений рельефа поверхности вблизи 
канала, как на лицевой (входной), так и на тыль-
ной (выходной) стороне образца. Важным факто-
ром, снижающим величину напряжения пробоя, 
является наличие сквозных дислокаций, обнару-
живаемых методом рентгеновской топографии (см. 
рис. 5, б, в). Их количество увеличивается при по-
вышении температуры процесса термомиграции за 
счет латерального градиента температуры, увеличе-
ния текучести кремния [16].

На рис. 8, а показаны измеренные вольт-ампер-
ные характеристики p–n-переходов, образованных 
обеими границами (см. рис. 1, б) p-канала образ-
ца. Видно, что существенных различий в  значе-
ниях I(U) между p–n-переходами не наблюдается. 
В реальных устройствах представляет интерес ме-
ханизм протекания тока через сформированный 
p–n-переход. Он может быть описан моделью Саха, 
Нойса и Шокли [28] через параметр α в формуле

I I e
qU
kT= −












0 1α ,

где I0  – насыщение ячейки темновым то-
ком; q  =  1.6  ×  10–19 Кл  – заряд электрона; 

α – безразмерный коэффициент; k = 1.38 × 10–23 
Дж/К – постоянная Больцмана; T – рабочая тем-
пература ячейки, К.

Результаты измерений прямых характеристик 
I(U) показывают, что параметр α = 1.54 для иссле-
дованных термомиграционных переходов. Следо-
вательно, ток, протекающий через n–p-переходы, 
имеет компоненты диффузии и рекомбинации со-
поставимой величины. Ток насыщения I0 (оценен-
ный экстраполяцией до U = 0) равен ~10–8 А. По-
лученные данные указывают на наличие токов 
утечки вблизи электронно-дырочного перехода 
в местах выхода p-канала на поверхность образца. 
На поверхности всегда имеются дефекты, которые 
приводят к  появлению заряда и,  следовательно, 
к  появлению сопротивления утечке, шунтирую-
щего p–n-переход. Видно, что поверхностные токи 
утечки почти на четыре порядка превышают теоре-
тически рассчитанный обратный ток.

На рис.  8,  б показаны измерения сопротив-
ления R(l) каналов Si(Al) различной ширины 
(50–200 мкм) в кремниевой подложке толщиной 
500 мкм, сформированной при температуре 1300–
1400 К. Видно, что при уменьшении ширины кана-
ла его сопротивление R(l) увеличивается экспонен-
циально. Увеличение температуры процесса термо-
миграции приводит к снижению R. Концентрация 
легирующей примеси в канале термомиграции для 
стандартных кремниевых пластин и малых значе-
ний коэффициента распределения твердое веще-
ство – жидкость (solid-liquid distribution coefficient) 
(например, Sb, Al) предполагается однородной 
[6, 8, 29]. Поведение кривых R(l) показывает, что 
в узких (менее 100 мкм) каналах могут появляться 
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Рис. 7. Обратные характеристики I(U) (1, 2) для отдельных n—p—n-структур (см. рис. 1, б) образца и модельная кри-
вая I(U) (3) для кремниевой пластины n-типа (Р, 1014 см–3) (а); металлургическая микрофотография канала SiAl (б); 
G — направление градиента температуры при термомиграции.



	 Структурные особенности и электрические свойства� 127

МИКРОЭЛЕКТРОНИКА	 том 53	 № 2	 2024

Рис. 8. I(U)-характеристики p—n-переходов AC (1) и BC (2) на границе р-канала (см. рис. 1, б). Сплошные линии (3), 
(4) представляют собой моделирование резкого p—n-перехода для Si n-типа (ρ = 45 Ом×см с α = 1.54 и α = 1 соот-
ветственно (а); температурные зависимости сопротивления R от ширины l канала Si(Al) для T = 1300 K (5), 1350 K 
(6) и 1400 K (7) (б).

(а) (б)

структурные дефекты, влияющие на проводи-
мость канала. Измеренное удельное сопротивле-
ние каналов p-типа находится в диапазоне от 0.01 
до 0.05 Ом×см. Было показано [26], что в случае 
кремния концентрация примеси может меняться 
от 1 × 1019 до 2 × 1018 см–3. Значения концентраций 
алюминия в ThM каналах, полученные с помощью 
SIMS и рентгеновской дифрактометрии [30], хоро-
шо согласуются с этими данными.

P–I–U-измерения
Сравнительные исследования эффективности 

фотопреобразования монолитного 15-элемент-
ного солнечного модуля были проведены на двух 
образцах MSCM: #А – эталонный (с максималь-
ными фотоэлектрическими параметрами) и #B – 
дефектный (с  заниженными рабочими характе-
ристиками). Фотоэлектрические характеристики 
как отдельных i = 1, 2, …, 15 элементов, так и их 
групп в модулях #А и #B были измерены в атмос-
фере в условиях солнца AM 1.5D. Эффективность 
фотопреобразования модулей #А и #B: плотность 

тока J, плотность мощности Pd от генерируемого 
напряжения U показаны на рис. 9.

Максимальные величины плотности тока и ге-
нерируемой мощности при фотопреобразовании 
были получены при использовании модуля #A. 
Для него напряжение холостого хода Uoc и плот-
ность тока короткого замыкания составляли 
8.5 В и 33 мА/см2 соответственно (рис. 9, а), при 
этом коэффициент заполнения вольт-амперной 
характеристики FF был выше 0.7. Эффективность 
Eff эталонного модуля составила 13.1%. Фотоэлек-
трические характеристики для модуля #B ока-
зались заметно ниже: Uoc = 6.7 В, Js = 25 мА/см2, 
Eff  = 7,3%.

Чтобы изучить фотоэлектрические свойства мо-
дуля, мы измерили значения Jsc, Uoc и Eff для каждо-
го солнечного элемента. Результаты представлены 
на рис. 10.

Отметим, что в нашем эксперименте генериру-
емая на основе первых 8 элементов мощность Pd 
модуля #B практически не меняется. Параметры 
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Рис. 9. Характеристики J — U (а) и Pd — U (б) для монолитных солнечных модулей MHSM при мощности излучения 
1000 Вт/м2. На обоих рисунках: 1 — эталонный модуль #A; 2 — дефектный модуль #B.
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Рис.  11. Фрагменты рентгеновской проекции топограммы по методу Ланга 15-элементного MSCM-модуля 
(см. рис. 2) с совершенными (а) и дефектными (б) солнечными элементами: Sh23, Sh89 — Ag-шунты между каналами 
на задней стороне модуля; 1, 2 — рабочий р—n-переход; 3 — граница Ag-шунтов; 4 — левая граница разделительной 
канавки; ni — номер p-канала. Отражение – 224, излучение — МоКα1.

(а) (б)

фотопреобразования монолитного солнечного 
модуля определяются рабочими характеристика-
ми каждого входящего в него солнечного элемента 
и зависят от различных факторов. В частности, эти 
параметры зависят от удельного сопротивления 
p-канала, участков границы с коротким замыка-
нием, ловушками в p—n-переходе, сопротивлением 
контактов и “размерными” дефектами, созданны-
ми при изготовлении модуля.

На рис. 11 показаны фрагменты рентгеновской 
проекционной топограммы модуля #B с изображе-
ниями эффективных (а) и дефектных (б) р-каналов. 
Необходимо отметить, что на топограмме видны 
дифракционные изображения деталей как на ли-
цевой, так и на тыльной стороне модуля.

На рис. 11, a и б хорошо видны дифракционные 
изображения р-каналов Si(Al) n2, n3, n8 и n9 в виде 
параллельных более светлых полос с  боковыми 
тонкими черными линиями, аналогичных поло-
сам, показанным на рис.  5, в. Хорошо проявля-
ются (срав. с рис. 2) границы серебряных шунтов 
Sh23, Sh89 между р-каналами n2, n3 и n8, n9. Правые 
границы шунтов Sh23 и  Sh89 отмечены стрелка-
ми 3. Наиболее интересно расположение рабочих 

p—n-переходов, совпадающих с границами кана-
лов: (n2, n3) и  (n8, n9) соответственно. Стрелки 1 
и 2 указывают “рабочие” границы каналов n3 и n9 
во фрагментах (а) и  (б) соответственно. Видно, 
что расположение правой границы 3 контактной 
пленки Sh89 выходит за пределы канала и попадает 
в область матричного кремния. Такое относитель-
ное смещение границ р-канала и шунта вероятнее 
всего приводит к короткому замыканию рабочего 
p—n-перехода на тыльной стороне модуля. Этот 
размерный дефект наблюдается, начиная с 8-го ка-
нала для модуля #В. Подчеркнем, что для первых 
семи каналов модуля границы канала с рабочим 
p—n-переходом и  границы шунта Ag совпадают. 
Такое смещение границы контактной пленки (3) на 
фрагменте (б) должно привести к короткому замы-
канию рабочего p—n-перехода и уменьшению зна-
чений тока. Это наблюдение полностью соответ-
ствует форме кривой, показанной на рис. 10, а, где 
наблюдается резкое уменьшение тока короткого 
замыкания Jsc, начиная с канала 7. Мы полагаем, 
что смещение границ, а также уменьшение шири-
ны каналов SiAl обусловлены наличием радиаль-
ного градиента теплового поля в процессе термо-
миграции. На полной топограмме MSСM слева от 
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каналов видны слабые черные линии (стрелка 4). 
Их положение соответствует границе разделитель-
ной канавки между солнечными элементами. Воз-
можно, что процесс лазерной абляции, образовав-
ший разделительные канавки, был нестабильным.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В работе представлены результаты комплексных 

исследований реальной структуры и электрических 
свойств массива сквозных вертикальных p-кана-
лов в пластине Si(111), а также фотовольтаических 
свойств 15-элементного монолитного солнечно-
го модуля. Массивы p-каналов шириной 100 мкм 
были получены методом термомиграции алюми-
ния при температурах 1300–1450 К. Структурная 
характеризация каналов была проведена методами 
растровой электронной микроскопии, рентгенов-
ской проекционной топографией и кривыми кача-
ния геометрии дифракции Лауэ.

Установлено, что величина обратных пробив-
ных напряжений в  элементе структуры n—p—n 
(на основе p-канала) достигает 500 В. Ток насыще-
ния I0 на полученных рабочих переходах не пре-
вышает 10–8 А. Удельное сопротивление каналов, 
в зависимости от ширины канала и температуры 
процесса термомиграции, находится в диапазоне 
от 0.01 до 0.05 Ом×см. Если ширина канала p-типа, 
образованного при T = 1450 K, менее 100 мкм, его 
удельное сопротивление увеличивается нелинейно, 
что может ограничить количество возможных кана-
лов на единицу длины солнечного модуля. Показа-
но, что одним из основных структурных дефектов 
Si-пластин с каналами SiAl является отклонение 
плоскости канала p-типа от нормали к поверхности 
пластины. Это приводит к снижению эффектив-
ности как соответствующего солнечного элемента, 
так и всего модуля. Ясно, что формирование мно-
гоканальной структуры — чрезвычайно сложный 
процесс, включающий множество тонких особен-
ностей, которые до сих пор неизвестны и должны 
быть поняты в будущем исследовании.

И,  наконец, в  работе представлены измерен-
ные фотоэлектрические свойства для эффектив-
ного монолитного горизонтального 15-элементно-
го солнечного модуля с КПД 13.1%, напряжением 
холостого хода 8.5 В и плотностью тока короткого 
замыкания 33 мА/cм2. Для сравнения приведены 
свойства модуля с низкой эффективностью, пока-
зано и обсуждается влияние “размерных” дефектов. 
Следует отметить, что полученные характеристики 
отдельных солнечных элементов имеют сопостави-
мые значения с основными фотоэлектрическими 
параметрами обычных планарных аналогов, не-
смотря на конструктивные особенности р-кана-
лов и наличие структурных искажений вблизи их 
границ с  матрицей подложки. Конечно, совре-
менные солнечные элементы A3B5 со встроенным 
каскадом внутренних областей на основе простых 
структур обладают более высокой эффективностью 

(до 40–50%). Тем не менее многоэлементные мо-
дули MSCM могут быть использованы для изго-
товления солнечных модулей с любым выходным 
напряжением, пропорциональным количеству эле-
ментов, и они, в силу конструктивных особенно-
стей, более надежны.
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The results of a study of the structural features and electrical properties of Si(Al) through thermomigration 
p-channels in a silicon wafer are presented. Structural studies were performed using X-ray methods of 
projection topography, diffraction reflection curves and scanning electron microscopy. It is shown that 
the channel-matrix interface is coherent without the formation of mismatch dislocations. The possibility 
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1. ВВЕДЕНИЕ

Диффузионные процессы широко используют-
ся на различных этапах технологии изготовления 
полупроводниковых приборов. В ходе технологи-
ческих операций происходит диффузионное пе-
рераспределение атомов и примесей, введенных 
в полупроводник. Учитывая это, диффузия играет 
решающую роль в фундаментальных исследовани-
ях и практическом применении полупроводников.

Известно, что агрегатное состояние может ока-
зывать существенное влияние на диффузию ато-
мов в многокомпонентных полупроводниках (МП). 
Уменьшение размеров полупроводниковых прибо-
ров привело к тому, что технологические процессы 
характеризуются кратковременностью. При этом 
в МП возникают неравновесные условия; напри-
мер, может произойти нарушение кристалличе-
ской структуры полупроводника и отклонение от 
равновесия в  квазихимических реакциях между 
структурными компонентами МП. Это приводит 

к образованию неравновесных концентраций соб-
ственных точечных дефектов, контролирующих 
диффузию в МП. Ранее был изучен случай боль-
ших диффузионных длин частиц, когда в полупро-
водниках выполняется условие локальной элек-
тронейтральности. Однако случай малых диффу-
зионных длин и высоких температур, когда в МП 
нарушается локальная электронейтральность, из-
учен слабо.

Низкоразмерные полупроводниковые системы 
широко исследуются, в частности, в физической 
химии, микро- и наноэлектронике. К таким мате-
риалам относятся бинарные и тройные сульфиды, 
например TlMS2  (M = Ga, In) [1–4]. Материалы 
на основе TlMS2  обладают значительной фото-, 
магнито- и термочувствительностью [5–14].

Улучшение физико-химических свойств полу-
проводниковых материалов связано, в частности, 
с успехами современной технологии, физической 
химии и химической физики.

DOI: 10.31857/S0544126924020021

Теория функционала плотности (DFT) с использованием обобщенного градиентного приближения 
(GGA) позволила оптимизировать кристаллическую структуру, рассчитать параметры решетки и зон-
ную структуру полупроводниковых соединений TlMS2  (M = Ga, In) с моноклинной структурой (про-
странственная группа C c2 , № 15). DFT-расчеты структуры соединений были расширены с исполь-
зованием двух обменно-корреляционных функционалов GGA-PBE и GGA + U (U — кулоновский 
параметр) со значением U — J = 2.1 эВ (эффективный параметр взаимодействия). Методом молекуляр-
ной динамики (МД) рассчитаны коэффициенты термодиффузии (Dα) атомов отдельных типов (α), т. е. 
атомов таллия, галлия, индия и серы вблизи температуры плавления соединения TlMS2. Значения Dα
атомов TlMS2  получены в приближении локальной нейтральности с использованием канонического 
ансамбля NVT MD. Значения Dα  атомов были скорректированы с учетом среднеквадратичных сме-
щений атомов при заданных времени и температуре. Построены зависимости D f Tα = ( )� 1 /  атомов 
TlMS2, описываемые законом Аррениуса. Рассчитана энергия активации диффузии атомов.

Ключевые слова: полупроводниковые тройные соединения, слоистая структура, TlGaS2  и  TlInS2,  
DFT GGA, молекулярная динамика, канонический ансамбль NVT MD, коэффициент диффузии, жид-
кое состояние
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Изучение физических явлений, таких как транс-
порт частиц, позволяет управлять структурой 
и превращениями химических веществ. Характе-
ристики явлений переноса и механизмов взаимо-
действия частиц расширяют возможности управ-
ления свойствами в многокомпонентных системах.

Однако электронная и  атомно-молекулярная 
структуры химических частиц в  T1MS2 изучены 
слабо [15]. Анализ влияния среды отжига на диф-
фузию легирующих примесей в этих материалах 
скуден, и ряд вопросов, в  частности связанных 
с диффузионными процессами, остался неизучен-
ным. Это может быть связано, в частности, с труд-
ностями решения задач химической динамики, т. е. 
с изменениями во времени энергетических и струк-
турных характеристик частиц таких систем. Пара-
метры транспортных явлений позволяют улучшить 
характеристики и определить быстродействие при-
боров. К таким явлениям относятся диффузия ча-
стиц и протекание тока в материалах.

Кристаллическое соединение TlGaS2  имеет не-
сколько модификаций, в том числе моноклинную 
структуру (пространственная группа C2/c, № 15) 
[9]. TlGaS2  может быть использован как фоточув-
ствительный материал в фотонике, оптике, нано- 
и микроэлектронике [2, 5]. По данным дифферен-
циально-термического анализа температура плав-
ления TlGaS2  составляет ∼ 1170 K [8]. Соединение 
TlInS2 также имеет несколько модификаций, в том 
числе моноклинную слоистую структуру (C2/c, 
№ 15) [15].

Однако в  известных работах по транспорту 
в T1MS2 зависимость коэффициента диффузии от 
температуры осталась неучтенной. Это критично 
для полупроводниковых материалов в  широком 
диапазоне рабочих температур и длительности об-
лучения. В связи с вышеизложенным актуальным 
является исследование электронной структуры 
и  диффузии частиц в  низкоразмерных системах 
на основе T1MS2. Цель работы — первопринцип-
ный расчет структуры и молекулярно-динамиче-
ское (МД) моделирование коэффициента атомной 
диффузии вблизи температуры плавления T1MS2  
(M = Ga, In).

2. МОДЕЛЬ И МЕТОД РАСЧЕТА

В  данном исследовании для квантово-меха-
нических расчетов использовался метод теории 
функционала плотности (DFT). Кристаллическая 
структура TlMS2  (пространственная группа C c2 ,  
№ 15) была оптимизирована с  использованием 
функционала в  приближении обобщенного гра-
диента (GGA) с помощью программы ATK [3, 4]. 
В качестве валентных электронных конфигураций 
использовались Tl — [Xe] 4f145d106s26p1, Ga — [Ar] 
3d104s24p1, In  — [Kr] 4d105s25p1 и S — [Ne] 3s23p4 со-
ответственно. DFT-расчеты энергии суперъячеек 

TlMS2  проводились методом численного ин-
тегрирования путем генерации k-точек по зоне 
Бриллюэна с  использованием метода Монкхор-
ста — Пака. Релаксация параметров решетки и по-
ложений атомов кристалла проводилась до тех пор, 
пока силы, действующие между атомами, не стали 
менее 0.05 эВ/нм. Максимальное значение тензо-
ра механических напряжений в суперъячейке со-
ставляло ≤ 0.1 мэВ/Å3. Порог кинетической энер-
гии 500 эВ достаточен для достижения сходимости. 
Сходимость электронного самосогласованного вза-
имодействия была получена при полной разности 
энергий менее 10–5 эВ.

Зонная структура электронных состояний и за-
прещенная зона T1MS2 рассчитаны методом DFT 
GGA. Использовались функционалы GGA — PBE 
и  GGA +U . Вклад обменной части обменно-кор-
реляционного функционала в полную энергию си-
стемы с учетом спина d-орбиталей определялся как
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где U — кулоновский параметр; J — обменный па-
раметр; U J−( )  — эффективный параметр взаи-
модействия; σ — индекс, относится к спину; n — 
матрица заполнения 3d-орбиталей с индексами; 
m — индекс d-орбиталей (квантовое число углово-
го момента).

Кристаллическая структура T1MS2 оптимизиро-
вана и рассчитана. Мы использовали два обмен-
но-корреляционных функционала GGA  — PBE 
и GGA + U со значением U — J = 2.1 эВ. Функцио-
нал GGA + U уменьшает рассчитанные параметры 
решетки на 0.003 Å и увеличивает ширину запре-
щенной зоны на 0.2 эВ.

Методом молекулярной динамики (МД) [1, 16, 
17] решено уравнение движения отдельных типов 
(α-тип) атомов T1MS2, включая потенциалы взаи-
модействия, зависящие от координат атомов. Мо-
лекулярно-динамические расчеты проводились 
с использованием программы Lampps [18]. Ниж-
ний мономолекулярный слой TlGaS2  был зафик-
сирован для предотвращения движения атомов 
α-типа и предотвращения выхода других атомов из 
бокса МД-моделирования. В  боксе МД-модели-
рования нижний мономолекулярный слой T1MS2 
был зафиксирован, чтобы предотвратить движение 
атомов α-типа и предотвратить выход других ато-
мов T1MS2 из бокса. Моделирование проводилось 
с  периодическими граничными условиями для 
вертикальных плоскостей на выбранном паралле-
лепипеде T1MS2. Атомная система T1MS2 описа-
на как канонический ансамбль (NVT) [1]. В такой 
системе число атомов (N), объем (V) параллелепи-
педа  T1MS2 и температура T постоянны. Время 
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Рис. 1. Оптимизированная ячейка DFT GGA-PBE 
кристалла TlGaS2  с моноклинной структурой.

дискретизации МД-моделирования было выбрано 
равным 10 фемтосекунд (фс) для описания коле-
баний атомов в кристаллической решетке T1MS2 
с периодом более 50 фс. Шаг интегрирования нью-
тоновских уравнений движения равен 1–2 фс. Шаг 
интегрирования в  жидком состоянии составлял 
2 фс (шаг по времени = 0.002).

При МД-моделировании использовался по-
тенциал, описывающий силовое поле молеку-
лы T1MS2 в твердой и жидкой фазах. Потенциал 
ван-дер-ваальсовых взаимодействий был выбран 
в виде потенциала Леннарда—Джонса (потенци-
ал 6–12). То есть для атомных пар мы использо-
вали следующую функциональную форму потен-

циала: U r
A

r

B

r
( ) =








 −







12 6
, где A B, � � — параметры 

потенциала.
МД-моделирование использовалось для рассмо-

трения динамики системы с ансамблем NV. Энер-
гия системы с ансамблем NV оставалась постоян-
ной. Изначально температура была задана, и при 
заданном ансамбле она не увеличивается, а  ко-
леблется около заданного значения. Энергия си-
стемы сохраняется на протяжении всего процесса 
моделирования (от десяти до сотен тысяч времен-
ных шагов) в ансамбле NVT. Граничные условия 
параллелепипеда T1MS2 и расчет электростатиче-
ских (кулоновских) взаимодействий определены 
с точностью 10–6.

Число атомов моделируемого соединения  
T1MS2 в  однофазном состоянии (твердом или 
жидком) составляло 8000 атомов, а в двухфазных 
состояниях (твердом и жидком) — 16 000 атомов. 
МД-моделирование проводилось в диапазоне тем-
ператур от 300 до 1175 К по схеме Верле [19].

Вблизи температуры плавления T1MS2  
(Tm (TlGaS2) = 1170 K [8]; Tm ( TlInS2 ) = 1040 K [16]) 
предполагалось, что действует диффузионно-ли-
митирующий процесс и атомы (частицы) движут-
ся упорядоченно. Кинетическая энергия системы  
T1MS2 фиксировалась в ансамбле NVT. Изменение 
кинетической энергии системы аппроксимирова-
лось перемасштабированием скоростей атомов на 
заданном временном шаге. Коэффициент пересче-
та скоростей (λ) атомов системы определялся по 
следующей формуле [16]:
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где τ1  — постоянная времени порядка 1 пс.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

3.1. DFT-расчет TlGaS2

При кристаллизации расплава стехиометриче-
ского состава 1 : 1 системы Tl S Ga S2 2 3�—  образует-
ся соединение TlGaS2  с моноклинной структурой 
и пространственной группой C2/c, 15 [8]. Кристал-
лическая ячейка соединения TlGaS2 , оптимизиро-
ванная методом DFT GGA-PBE, показана на рис. 1.

Элементарная ячейка моноклинной системы 
TlGaS2  с пространственной группой C2/c постро-
ена на трех векторах a, b и c. Они имеют разную 
длину, между ними два прямых и один косой угол. 
Параметры кристаллической решетки суперъячей-
ки соединения TlGaS2, оптимизированные с ис-
пользованием функционалов GGA-PBE и  DFT 
GGA + U, мало (0.003 Å) отличаются друг от друга.

Рассчитанные методом DFT GGA-PBE параме-
тры решетки TlGaS2  ( a � �= 10.773 Å, �b  = 10.773 Å,  
c  = 15.638 Å, α β= �  = 100.06°) согласуются с   
экспериментальными данными: a = � 10.2917 Å, 
�b = 10.2843 Å, c = 15.1753 Å, � �=  = 99.603° [8, 9].

Правильная оценка запрещенной зоны Eg явля-
ется проблемой при DFT-расчете фундаменталь-
ной щели. Для системы N электронов Eg определя-
ется как разница между потенциалом ионизации (I) 
и сродством к электрону (A) системы: E I Ag = − .  
Это означает, что систему можно выразить как 
разницу между полными энергиями основного со-
стояния, доступными для расчетов DFT. С другой 
стороны, ширина запрещенной зоны в DFT-фор-
мализме Кона—Шэма (KS) определяется как раз-
ность между собственными значениями минимума 
зоны проводимости (CBM) и максимума валентной 
зоны (VBM): Eg CBM VBM

KS = −µ � µ . В рамках KS DFT 
эти две величины Eg  и  Eg

KS  отличаются друг от 
друга разрывом производной: E Eg g XC= +KS �∆ .

Обменно-корреляционные функционалы ( ∆XC ), 
например, на основе LDA и GGA, зависят от элек-
тронной плотности и имеют разрыв производной, 
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равный нулю для твердых тел [20]: ∆XC
LDA GGA, = 0.  

Это приводит к ошибкам в расчете ширины запре-
щенной зоны методом DFT при использовании 
этих приближений. Сложные функционалы, та-
кие как гибридные GGA, учитывающие вклад ор-
биталей, позволяют исправить разрыв производ-
ной ∆XC. В этом случае оценка запрещенной зоны 
включает различные вклады.

Нами исследовано влияние функционалов 
GGA-PBE [21, 22] и GGA + U [23] на значение Eg 
при DFT-расчете электронной запрещенной зоны 
TlGaS2. Функционалы GGA-PBE и GGA + U яв-
ляются эффективными потенциалами для расчета 
методом DFT приблизительной запрещенной зоны 
TlGaS2.

Зонная структура соединения TlGaS2 , рассчи-
танная с использованием функционалов GGA-PBE 
и GGA + �U , незначительно меняется. Рассчитан-
ное методом DFT GGA-PBE значение Eg соедине-
ния TlGaS2  (Eg = 2.37 эВ) меньше по сравнению 
с экспериментальным значением Eg = 2.62 эВ (при 
77 К [8]). Значение Eg TlGaS2, полученное мето-
дом DFT GGA-PBE, также на 0.2 эВ ниже значе-
ния Eg, полученного с использованием функциона-
ла GGA + U. На рис. 2 представлена зонная струк-
тура соединения TlGaS2, рассчитанная методом 
DFT GGA-PBE. В зоне Бриллюэна моноклинной 
решетки TlGaS2  верх валентной зоны локализован 
в точке симметрии G, а низ зоны проводимости 
расположен вдоль линии симметрии Γ — Y .

Спектры электронной плотности состояний 
(DOS) содержат низкоэнергетические пики (вклад 
орбиталей Ga‑3d при энергии –16 эВ; вклад ор-
биталей Ga‑4s и S‑4s при энергии –14 эВ; вклад 
Tl‑5d-орбитали при энергии –11 эВ, вклад Tl‑6s-ор-
биталей при энергии –8 эВ. Верх валентной зоны 
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Рис. 2. Зонная структура соединения TlGaS2, рас-
считанная методом DFT GGA-PBE. Состояния в об-
ласти отрицательной энергии принадлежат валентной 
зоне, а состояния в области положительной энергии 
принадлежат зоне проводимости.

Рис. 3. Иллюстрация первого закона Фика. Частица-
ми могут быть атомы, молекулы или структурные ком-
поненты TlMS2. Первый закон Фика для изотропной 
среды записывается как J D C xx =− ∂ ∂( )� / , где Jx — 
поток частиц (диффузионный поток); C — плотность 
частиц (концентрация); D — коэффициент диффузии 
(или коэффициент пропорциональности) рассматри-
ваемых типов частиц. Знак “минус” в этом уравнении 
указывает на противоположные направления диффу-
зионного потока и градиента концентрации.

образован p-состояниями атомных орбиталей S‑3p, 
Ga‑4p и Tl‑6p соответственно. Дно зоны проводи-
мости формируется преимущественно в диапазо-
не энергий от 0.5 до 5 эВ за счет вклада орбиталь-
ных состояний незанятых p-состояний металлов 
(Ga‑4p1, Tl‑6p1).

3.2. Диффузионное МД-моделирование
При выращивании кристаллов, пленок и нано-

структур тройных халькогенидных полупроводни-
ков из жидкости происходят различные химиче-
ские и физические явления, например диффузия 
атомов металлов и халькогенов, а также химиче-
ские реакции на границах фаз. Эти явления при-
водят к улучшению или ухудшению сформировав-
шихся структур. Изучение этих явлений необхо-
димо для повышения эффективности управления 
свойствами материалов. Одним из способов изу-
чения зависимости свойств от структуры материа-
лов является метод молекулярной динамики. В МД, 
как известно, эволюцию во времени системы вза-
имодействующих атомов или частиц отслеживают 
путем интегрирования их уравнений движения.
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Рис.  4. MD-рассчитанная временная зависимость 
среднеквадратичного смещения атомов соединения 
TlGaS2  в жидком состоянии при T = 1170 K. Ниж-
няя прямая линия до точки перегиба соответствует 
диффузионному режиму.

3.2.1. Диффузионная модель
Диффузия, как известно, представляет собой 

процесс, приводящий к выравниванию концентра-
ции. При выборе модели диффузии будем рассма-
тривать поток диффундирующих частиц в одном 
измерении (направление x), показанном на рис. 3.

Для определения коэффициентов диффузии от-
дельных атомов элементов тройного халькогенид-
ного соединения TlMS2  использовались следую-
щие приближения:

1. Коэффициенты диффузии не зависят от кон-
центрации химических веществ.

2. Диффузия одномерна и градиенты концен-
трации химических веществ присутствуют только 
по толщине слоя химического соединения.

3. Жидкие пленки структурных единиц сое-
динения рассматриваются как полубесконечные 
диффузионные системы химических веществ. Это 
условие означает, что часть каждого слоя остает-
ся незатронутой диффузией во время плавления 
соединения.

4. Диффузия является основным механизмом 
вблизи границы твердого тела и жидкости. Другие 
механизмы, такие как химические реакции и адсо-
рбция, обычно действуют быстрее и не контроли-
руют процессы.

5. Диффузия химических веществ происходит 
в однофазной системе.

Решение второго уравнения Фика
∂
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в случае бесконечных распределений по обе сторо-
ны границы раздела фаз химического соединения 
(при x = 0) становится дополнительной функцией 
ошибок расчета
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где D — коэффициент диффузии; C — концентра-
ция диффундирующих частиц; C0 — начальное зна-
чение C; t — время диффузии.

3.2.2. МД-моделирование
При МД-моделировании интегрируется система 

связанных дифференциальных уравнений (уравне-
ний Ньютона) [16, 24]

	 m
d
dt

F Fi
i

j
i j

j k
i j k

v
r r r r r= ( )+ ( )+…∑ ∑∑2 3, , , ,� � 	 (1)

d
dt

i
i

r
v= � ,  

где mi  — масса атома i; F2  — силовая функция пар-
ного взаимодействия между атомами; F3  — функ-
ция трехчастичного взаимодействия; ri  и  vi   — 
векторы положения и скорости атома i.

Силовые члены являются производными энер-
гетических выражений. В этих выражениях энер-
гия атома i записана как функция положения его 
самого и других атомов.

При МД-моделировании удобно сохранить одно 
или несколько членов F2 , F3  в уравнении (1). Эти 
уравнения позволяют описать эволюцию системы 
во времени. В этом отношении МД-расчеты имеют 
преимущество перед ab initio-расчетами электрон-
ной структуры. МД-расчеты позволяют описать 
динамическое поведение атомной системы без ре-
шения уравнения Шредингера на каждом времен-
ном шаге.

В системе TlGaS2  предполагалось, что химиче-
ские частицы (атомы) типа α распространяются за 
счет диффузии. При хаотическом движении частиц 
их среднеквадратичное смещение (MSD) характе-
ризует отклонение движения от исходного положе-
ния с течением времени. Траектория частицы MSD 
рассчитывается по уравнению

MSD t t

N
t

i i

i ii

� � � � � �

� � � �

= ( ) ≡ ( )− ( ) =

= ( )− ( )=
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2 2

2
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1
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NN�∑ ,

где ri tα ( )  — координата i-й частицы типа ±; Nα  — 
общее число частиц типа ±.

Предположим, что структура TlGaS2  имеет 
трехмерную изотропную решетку, в  которой ча-
стицы мигрируют скачками между соседними уз-
лами. В такой решетке между соседними узлами 
будем считать, что расстояние равно rα  и атомы α  
совершают n случайных скачков за время t. Тогда 
MSD частиц типа α  будет равно rα

2 2t na( )=� .
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Рис. 5. MD-рассчитанная зависимость коэффициен-
та диффузии атомов соединения TlGaS2  в жидком 
состоянии (Т = 1170 К) с учетом среднеквадратичных 
смещений атомов в момент времени t.

Рис. 6. Температурная зависимость рассчитанного 
коэффициента диффузии атомов TlGaS2: 1 — гал-
лий; 2 — таллий.

Рис. 7. Примитивная ячейка кристалла TlInS2  с мо-
ноклинной структурой.

Коэффициент диффузии сферической частицы 

можно определить по уравнению D
na

tα =
2

6
� . Отсю-

да для коэффициента диффузии атомов со случай-
ными скачками получаем [16]:
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Среднестатистическое число диффундирующих 
атомов системы TlGaS2  с изотропной решеткой за-
висит от времени диффузии. В изотропной системе 
последовательные скачки атомов независимы друг 
от друга и атомы релаксируют сравнительно дли-
тельное время. Затем они мигрируют из одного узла 
решетки в соседний узел. Точность МД-расчетов ко-
эффициента диффузии атомов такой системы повы-
шается за счет использования относительно боль-
ших выборок атомов и времени диффузии.

В расчетах предполагалось, что движение ато-
мов системы происходит в так называемом диф-
фузионном режиме и его скорость определяется 
только диффузией атомов типа α  и других атомов 
TlGaS2  через слой жидкости. В приближении ло-
кальной нейтральности диффузию такого атома 
можно описать уравнением (2). Результаты расче-
тов MSD атомов соединения TlGaS2  в жидком со-
стоянии представлены на рис. 4.

MD-рассчитанная временная зависимость 
коэффициента диффузии атомов в  соединении 
TlGaS2  в жидком состоянии приведена на рис. 5.

Значения плато зависимости D tα ( )  на рис. 5 до-
стигаются через 4 пс. Вычисленные коэффициен-
ты диффузии атомов TlGaS2  вблизи температуры 
плавления (1170 К) составляют: DTl см с= −2 310 5 2. � � ,  
DGa см с= −2 510 5 2. � �  и  DS см с= −2 110 5 2. .� �

С учетом результатов MD-моделирования коэф-
фициента диффузии атомов TlGaS2  в интервале 
1150–1175 К построили зависимость D f Tα = ( )� 1 /  
(рис. 6); она описывается законом Аррениуса

D T D E k Ta Bα ( ) = −( )� 0exp / ,

где D0  — предэкспоненциальный множитель; Ea  — 
макроскопическая энергия активации; kB  — по-
стоянная Больцмана.

Энергия активации диффузии для атомов α-типа,  
рассчитанная по этой зависимости, составляет 
0.113 эВ (для атомов галлия) и 0.115 эВ (для атомов 
таллия) в жидком состоянии TlGaS2  соответственно.
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3.3. DFT-расчет TlInS2

Представленная на рис. 7 элементарная ячейка 
TlInS2  моноклинной системы построена на трех 
векторах a, b и c, имеющих разную длину с двумя 
прямыми и одним непрямым углами между ними.

Параметры кристаллической решетки TlInS2  
DFT GGA-PBE, рассчитанные нами, согласуют-
ся с экспериментальными данными: a � �=10.942 Å,
�b  = 10.484 Å, c  = 15.606 Å, α β� �=  = 100.6° [8, 15]. 
Вычисленные параметры решетки TlInS2  со-
ставляют: a � �= 11.147 Å, �b  = 11.159 Å, c  = 15.378 Å,  
α β= �  = 96.883°.

3.4. Диффузионное MD-моделирование TlInS2

Результаты расчетов среднеквадратическо-
го смещения атомов α-типа соединения TlInS2  
в жидком состоянии представлены на рис. 8.

Зависимость коэффициента диффузии атомов 
в жидком соединении TlInS2  от времени по дан-
ным MD-расчетов представлена на рис. 9.

Значения плато на рис.  9 достигаются через 
4 пс и  дают коэффициенты диффузии атомов 
TlInS2  в  жидком состоянии порядка 10–5  см2/с. 
Эта величина характерна для полупроводников 
при высоких температурах. Вблизи температу-
ры плавления (Tm  = 1045 K) соединения TlInS2  
расчетные значения Dα  для отдельных атомов со-
ставляют: DTl см с= −2 610 5 2. � , DIn см с= −2 510 5 2. � �  
и  DS см с= −2 110 5 2. .� �  Значения Ea  для отдель-
ных типов атомов соединения TlInS2, рассчи-
танные в жидком состоянии (Tm  = 1040–1050 K) 
по зависимости Аррениуса, составляют: 0.117 эВ 
(для атомов галлия) и 0.111 эВ (для атомов индия) 
соответственно.

КОНФЛИКТ ИНТЕРЕСОВ

Автор заявляет, что у  него нет конфликта 
интересов.

ВЫВОДЫ

Использование функционала GGA + U в расче-
тах DFT несколько уменьшает параметры решетки 
и увеличивает ширину запрещенной зоны TlMS2  
(M Ga In= , )�  по сравнению с экспериментальными 
данными. Параметры решетки соединений TlMS2, 
рассчитанные методом DFT GGA-PBE, согласуют-
ся с экспериментальными данными.

Из расчетов DFT GGA-PBE зонной структу-
ры TlGaS2  следует, что верх валентной зоны об-
разован p-состояниями атомных орбиталей S‑3p4, 
Ga‑4p1 и Tl‑6p1 соответственно. Дно зоны проводи-
мости формируется за счет вкладов орбиталей не-
занятых p-состояний Ga‑4p1 и Tl‑6p1 при энергиях 
от 0.5 до 5 эВ. Верх валентной зоны формируется за 
счет вкладов атомных орбиталей p-состояний S‑3p4, 
Ga‑4p1 и Tl‑6p1 соответственно. Прямая запрещен-
ная зона между дном зоны проводимости и верхом 
валентной зоны составляет 2.37 эВ. Это значение 
близко к экспериментальным данным при низких 
температурах: 2.62 эВ при 77 К.

В приближении локальной нейтральности мо-
делировали диффузию атомов в  тройных соеди-
нениях TlMS2 � (M Ga In= � � , ). Молекулярное ди-
намическое (МД) моделирование коэффициента 
диффузии (Dα) атомов соединения TlGaS2  пока-
зывает, что температурная зависимость Dα  вбли-
зи температуры плавления TlGaS2  (Tm  = 1170 К) 
подчиняется закону Аррениуса. МД-рассчитанные 
значения Dα  в жидком состоянии TlGaS2  состав-
ляют: DTl см с= −2 310 5 2. � � , DGa см с= −2 510 5 2. � �  
и  DS см с= −2 110 5 2. � �  при Tm  = 1170 К. Энер-
гия активации диффузии атомов TlGaS2, рас-
считанная из зависимости D f Tα = ( )� 1 /  при 

0

2

4

20 40
t, пс

1045 K
Liquid TlInS2

D
α(

t),
 1

0–
5  с

м
2 /

с

60

2 Tl
1 In

3 S

3

2
1

10–3 10–2

10–4

10–3

10–2

10–1

101

100

10010–1 101 102

t, пс

1045 K

Liquid TlInS2

r2 α(
t),

 Å
2 2 Tl

1 In

3 S

3

2

1

Рис. 9. Вычисленные методом MD коэффициенты 
диффузии атомов α-типа соединения TlInS2  в жид-
ком состоянии с учетом среднеквадратичных смеще-
ний в момент времени t; T  = 1045 K.

Рис. 8. Теоретическая зависимость среднеквадратич-
ного смещения атомов α-типа соединения TlInS2  от 
времени в жидком состоянии при T � = 1045 К. Ниж-
няя прямая линия до точки перегиба соответствует 
диффузионному режиму.
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1150–1175  К  составляет 0.113 для атомов Ga 
и 0.115 эВ для атомов Tl соответственно. Рассчи-
танные коэффициенты диффузии атомов вбли-
зи температуры плавления (Tm  = 1045 K) соеди-
нения TlInS2, полученные методом МД, для от-
дельных атомов составляют: DTl см с= −2 610 5 2. � � , 
DIn см с= −2 510 5 2. � �  и DS см с= −2 110 5 2. .� �  Энергия 
активации атомов TlInS2, рассчитанная в жидком 
состоянии (Tm  = 1040–1050 K), составляет: 0.117 эВ 
(для атомов галлия) и 0.111 эВ (для атомов индия) 
соответственно.
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MODELING THE DIFFUSION OF ATOMS IN MULTICOMPONENT 
SEMICONDUCTORS IN A DISORDERED STATE
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Density functional theory (DFT) using the generalized gradient approximation (GGA) made it possible 
to optimize the crystal structure, calculate the lattice parameters and band structure of TlMS2 (M = Ga, 
In) semiconductor compounds with a monoclinic structure (space group С2/с, No. 15). DFT calculations 
of the structure of compounds were expanded using two exchange-correlation functionals GGA-PBE and 
GGA + U (U is the Coulomb parameter) with a value of U – J = 2.1 eV (effective interaction parameter). 
Thermal diffusion coefficients (Dα) of atoms of individual types (α), i.e. atoms of thallium, gallium, indium 
and sulfur near the melting point of the  compound were calculated by the molecular dynamics (MD) 
method. The  values of  atoms were obtained in the local neutrality approximation using the canonical  MD 
ensemble. The  values of the atoms were corrected to take into account the root-mean-square displacements 
of the atoms at a given time and temperature. The dependences Dα = f (1 / T) of  atoms, described by the 
Arrhenius law, were constructed. The activation energy of atomic diffusion was calculated.

Keywords: semiconductor ternary compounds, layered structure, TlGaS2 and  TlInS2,  DFT GGA, molecular 
dynamics, canonical  MD ensemble, diffusion coefficient, liquid state
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1. ВВЕДЕНИЕ

В  настоящее время устройства на ПАВ [1, 2] 
(фильтры, линии задержки, резонаторы и т. д.) на-
ходят широкое применение в различной аппара-
туре систем связи и радиолокации. Также они ис-
пользуются в качестве чувствительных элементов 
сенсоров  — датчиков физических величин (тем-
пература, влажность, микроперемещение и т. д.) 
[3–5]. Широкое распространение устройства на 
ПАВ получили в диапазоне от десятков мегагерц 
до 2.5–3.0 ГГц. Область технических применений 
устройств на ПАВ постоянно развивается благода-
ря как общей тенденции миниатюризации слож-
ных электронных систем, так и уникальным свой-
ствам акустических волн.

Актуальность исследования и  разработки но-
вых приборов на ПАВ обусловлена возрастающей 
потребностью в таких элементах для модерниза-
ции и создания новых систем связи. Современные 
системы передачи информации на радиочастоте 

постоянно развиваются, появляется все больше 
и больше новых беспроводных сервисов и прото-
колов обмена данными, поэтому возникает потреб-
ность в различных полосах пропускания и несущих 
частотах. С ростом объема и скорости передавае-
мой информации необходимо обеспечивать для 
решения многих задачах расширение относитель-
ной полосы пропускания. При этом происходит 

“уплотнение” частотного спектра в  радиоканале 
и появляется потребность в крутых скатах ампли-
тудно-частотных характеристик (АЧХ). Эти и дру-
гие задачи постоянно требуют появления новых 
номиналов фильтров на ПАВ, зачастую с  требо-
ваниями по электрическим параметрам, которые 
приближаются к  предельно возможным вообще 
для данного класса устройств [6].

Несмотря на то что такие технологии, как 
FBAR (free-standing bulk acoustic resonator) и циф-
ровая обработка сигналов составляют серьезную 
конкуренцию и  сокращают рынок устройств на 
ПАВ, развитие в области достижения предельных 

DOI: 10.31857/S0544126924020036

Описывается ряд моделей на основе метода конечных элементов (МКЭ) для анализа параметров по-
верхностных акустических волн (ПАВ) и устройств на их основе. В обобщенной форме излагается 
компьютерный метод формирования моделей в программе COMSOL Multiphysics. Описывается и гра-
фически иллюстрируется работа в трех основных решателях в среде COMSOL: стационарный режим, 
область собственных частот, частотная область. Проведен анализ свойств волн Рэлея и вытекающих 
ПАВ. Представлена визуализация ряда характеристик. Рассмотрен анализ таких параметров как фазо-
вая скорость волны, коэффициент электромеханической связи, статическая емкость преобразователя. 
В примерах рассмотрены эквидистантный преобразователь, преобразователь с расщепленными элек-
тродами и однонаправленный преобразователь типа DART. Предложены способы анализа гармоник 
на ПАВ и волноводного эффекта. Показано, что модель справедлива как для монокристаллических 
подложек, так и для слоистых структур. Рассмотрен анализ температурного коэффициента частоты 
для таких структур, как TCSAW и I.H.P.SAW. Представлена модель для расчета амплитудно-частотных 
характеристик устройств. Показано, что данные, полученные в результате численного анализа, соот-
ветствуют экспериментальным данным и известным литературным источникам.
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и критических параметров для устройств на ПАВ 
позволяют выдерживать конкуренцию в  некото-
рых направлениях [6]. Для иллюстрации важности 
и актуальности в новых приборах с предельно воз-
можными для своего класса параметрами приве-
дем несколько характерных примеров применения 
приборов на ПАВ.

Например, рассмотрим применение фильтров 
на ПАВ в составе приемников систем связи с ана-
лого-цифровым преобразователем (АЦП). При 
современном уровне технологии большинство ра-
диоприемников и передатчиков могут быть реали-
зованы в цифровой форме. В максимальном при-
ближении цифровой части приемника к  антен-
не кроется множество преимуществ. Фактически 
размещение АЦП на входе высокочастотной части 
и выполнение непосредственной дискретизации 
на радиочастоте или на промежуточной частоте 
могут показаться привлекательными, однако име-
ют несколько серьезных недостатков (в частности, 
в вопросе чувствительности и внеполосного пода-
вления) [7]. Поэтому между антенной и АЦП необ-
ходим аналоговый фильтр — преселектор, который 
будет выполнять ряд задач:

– включать в  себя антиэлайсинговый фильтр 
(фильтр помех наложения, возникающих при по-
следующем аналого-цифровом преобразовании 
сигнала);

– расширять динамический диапазон и  повы-
шать чувствительность приемника за счет ограни-
чения полосы пропускания, поскольку существует 
проблема, что если на вход приемника поступает 
очень сильный сигнал, он перегружает приемник 
и невозможно принимать слабые сигналы. Нередко 
бывает, что сильным сигналом может оказаться по-
меха в соседнем частотном канале. И, если за счет 
преселектора сузить рабочую полосу частот, то тем 
самым можно увеличить и динамический диапазон 
приемника.

Второй пример, который можно привести, это 
работа с  сигналами, имеющими квадратурную 
амплитудную модуляцию (Quadrature Amplitude 
Modulation — QAM), применение которой позво-
ляет более эффективно использовать выделенные 
рабочие полосы частот или осуществлять переда-
чу большего объема данных в более узком спектре. 
Воздействие помех в радиоканале приводит к воз-
никновению неконтролируемых изменений ампли-
туды и фазы, что отражается как “размазывание” 
точек фазы на диаграмме состояний и будет вызы-
вать рост бит-ошибок и ухудшение качества связи. 
К такому же роду искажений приводит и наличие 
фильтров с большой неравномерностью группово-
го времени задержки (ГВЗ) и АЧХ в полосе про-
пускания. А с помощью технологии ПАВ можно 
проектировать фильтры с  относительно малым 
значением неравномерности АЧХ и  ГВЗ и  быть 
конкурентоспособными с другими технологиями.

В качестве третьего примера отметим, что не-
сущая частота во многих связных системах часто 
преобразуется в  более высокую частоту с  помо-
щью различных конверторов и смесителей. Если 
гетеродин, используемый в системе переноса ча-
стоты, имеет большую нестабильность, то его фа-
зовый шум может маскировать полезный сигнал, 
что будет отрицательно сказываться на соотноше-
нии сигнал-шум и, в конечном счете, ограничивать 
чувствительность и избирательность системы [8]. 
Поэтому актуальной является и работа над гене-
раторами на резонаторах на ПАВ [9, 10], которые 
позволяют получать характеристики с малыми фа-
зовыми шумами в совокупности с малыми габарит-
ными размерами.

Постоянные улучшения в  характеристиках 
устройств ПАВ и стремление достичь предельно 
возможных параметров является необходимым ус-
ловием для опережения технических достижений 
конкурирующих технологий [6].

На основе анализа общих тенденций развития 
и задачи выдерживать конкуренцию со стороны 
других технологий ясно, что требуется не только 
усовершенствование распространенных тополо-
гических решений на ПАВ, но и разработка и ис-
следование новых конструкций приборов на ПАВ, 
способных достигать предельных и критических 
параметров. А разработка приборов с уникальны-
ми характеристиками требует привлечения совре-
менных подходов и программ по моделированию.

В настоящее время метод конечных элементов 
(МКЭ) является эффективным инструментом для 
моделирования различных физических процессов 
в твердых телах. Развитие современной вычисли-
тельной техники и  появление современных па-
кетов моделирования позволяют анализировать 
эти процессы и разрабатывать устройства без из-
готовления промежуточного физического прото-
типа. Для создания модели можно использовать 
различные пакеты мультифизического моделиро-
вания, такие как COMSOL Multiphysics (далее — 
COMSOL) и ANSYS. Данные пакеты успешно ре-
шают различные прикладные задачи в  области 
разработки устройств микросистемной техни-
ки, акустических микросистем и микроприборов 
акустоэлектроники.

Рассмотренные в  рамках настоящей работы 
подходы и возможности COMSOL Multiphysics мо-
гут быть использованы для решения прикладных 
задач по расчету рабочих характеристик приборов 
на ПАВ, а также для анализа волновых акустиче-
ских процессов в пьезоэлектрических подложках 
и слоистых структурах.
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2. МЕТОД КОНЕЧНЫХ ЭЛЕМЕНТОВ 
В COMSOL

Для расчета различного рода акустических задач 
вполне подходит COMSOL. В его состав входит не-
сколько важных решателей, позволяющих произ-
водить необходимые расчеты. Отличительной чер-
той устройств на ПАВ является тесная связь про-
цессов из нескольких областей физики: механики 
и электростатики. По этой причине для матема-
тического описания динамики ПАВ используются 
уравнения в частных производных. COMSOL с по-
мощью встроенных функций решает системы диф-
ференциальных уравнений, связывающие упругие, 
пьезоэлектрические и диэлектрические свойства 
среды распространения ПАВ.

Уравнения пьезоакустики в тензорной форме 
[11]:

T C S e E

D E e S

ij ijkl kl kij k

i ij j ijk jk

= −

= +



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


;

,ε
где T, S — тензоры напряжений и деформаций; E, 
D — векторы напряженности и индукции электри-
ческого поля; C, e, ε — тензоры модулей упругости, 
пьезомодулей и диэлектрической проницаемости 
соответственно.

Также уравнения можно представить в следую-
щем виде [11]:
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где показана связь компонента механическо-
го смещения u в декартовой системе координат x 
и  электрического потенциала Φ; ρ  — плотность 
материала.

При расчете в программном пакете для каждо-
го узла выбранной сетки ищется четыре неизвест-
ных — три механических компонента смещения (u1, 
u2, u3) и Φ — электрический потенциал. При ус-
ловии задания соответствующих начальных и гра-
ничных условий данные уравнения полностью 
определяют возможные волновые процессы в объ-
еме упругого анизотропного тела, обладающего 
пьезоэлектрическими свойствами [12].

С  учетом особенностей геометрии полноа-
пертурных ПАВ-устройств для расчета с  помо-
щью МКЭ требуются большие вычислительные 
мощности.

Как правило, полноапертурные модели 
устройств на ПАВ для их решения содержат сотни 
тысяч переменных и требуют значительных ком-
пьютерных ресурсов. В результате модели, описы-
вающие топологию устройств в целом, главным 
образом больше подходят для анализа параметров 
готовых изделий, заменяя эксперимент на каче-
ственное мультифизическое моделирование, не-
жели для их проектирования и  синтеза. Синтез 
и расчет лучше осуществлять на основе феноме-
нологических или аналитических моделей (напри-
мер, модели связанных мод (МСМ) или ряде дис-
кретных моделей) [13, 14], но данные параметры 
брать из COMSOL из простых усеченных моделей 
или моделей пониженного порядка (МПП). Пре-
имуществом такого подхода перед работой с пол-
ной МКЭ-моделью устройства является, во‑пер-
вых, возможность существенно упростить модель 
устройства на ПАВ, снизить на порядок и  бо-
лее число переменных и число степеней свободы, 
а во‑вторых, возможность извлечь необходимые 
параметры для более быстрых моделей на основе 
МСМ и т. д.

Отобразим ряд основных возможностей 
COMSOL по анализу волновых акустических про-
цессов и расчету устройств на ПАВ (табл. 1).

Таблица 1. Области применения COMSOL для анализа и расчета ПАВ

Решатель Применение

Собственная частота (Eigenfrequency)

Анализ параметров ПАВ на пьезоэлектрической подложке и слоистой струк-
туре (скорость, коэффициент электромеханической связи (КЭМС), ТКЧ)
Анализ гармоник ПАВ
Анализ волноводного эффекта для 3D-ячеек

Стационарный (Stationary)
Статическая емкость
Распределение заряда
Диэлектрическая проницаемость

Частотная область (Frequency Domain)

Расчет Y-параметров (Y11, Y21, Y12, Y22)  
и S-параметров (S11, S21, S12, S22) фильтров, ЛЗ и резонаторов
Анализ Y11 тестовых периодических ячеек (“Harmonic Admittance”) и извле-
чение параметров: область генерации объемных акустических волн (ОАВ), 
Q-фактор, КЭМС

Временной режим (Time Dependent)
Анализ параметров ПАВ (скорость, поляризация, отдельные компоненты ме-
ханического смещения)
Импульсная характеристика устройства
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Из таблицы видно, что COMSOL позволяет ра-
ботать с четырьмя типами решателей. Каждый из 
них подходит для решения определенного круга 
задач. Стоит отметить, что при переходе от модели 
полно апертурного устройства к МПП появляется 
возможность работы уже не только в 3D, но и в 2D. 
При переходе к  2D идет пренебрежение такими 
эффектами “второго порядка”, как дифракция 
и волноводный эффект, а также игнорируется вли-
яние шин и контактных площадок и т. д. Тем не ме-
нее многие из этих эффектов можно анализировать 
отдельно и уже добавлять в быстрые аналитические 
модели в виде дополнительных модулей.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ ЧИСЛЕННОГО 
МОДЕЛИРОВАНИЯ

3.1. Анализ собственных частот  
периодических ячеек

В  COMSOL расчет собственных частот осу-
ществляется с  помощью решателя “Study  — 
Eigenfrequency”. С  помощью данного решателя 
удобно и  эффективно можно анализировать па-
раметры ПАВ как для различных типов встреч-
но-штыревых преобразователей (ВШП) (рис.  1, 
а—в), так и для свободной и металлизированной 

поверхности. В качестве тестовый структуры удоб-
но рассматривать МПП в виде ячейки, размер ко-
торой составляет одну длину волны. Принцип пе-
рехода от ВШП с конечной апертурой и длиной 
в несколько периодов к МПП в одну длину волны 
показан на рис. 1, г. Глубина анализируемой по-
верхности составляет 5 длин волн. Граничные ус-
ловия заданы таким образом, что данная структура 
рассматривается как бесконечная и периодическая. 
На нижнем торце подложки расположен идеально 
согласованный слой (рис. 2, а), поглощающий ис-
ходящие волны для ограничения области числен-
ного моделирования. Поскольку ПАВ распростра-
няется в поверхностном слое глубиной примерно 
в несколько длин волн, то при построении сетки 
область у поверхности должна иметь более плот-
ную сетку, например 20 элементов на длину волны, 
для остальной части предложено использовать ме-
нее плотную сетку — 10 элементов на длину волны 
(рис. 2, б).

В результате расчета наблюдаем набор собствен-
ных частот. Пример картины механических сме-
щений для волны Рэлея и ВПАВ представлен на 
рис. 2, в, г соответственно. При этом в отсутствие 

w  

p  

λ  

A  A  

A – A 

(г)  (а) 
λ  

(б ) 
λ  

(в ) 
λ  

1

2

(б) (в) (г) 
λ
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Рис. 1. Рассматриваемые ВШП в  работе: а  — экви-
дистантный с электродами шириной λ/4; б — с расще-
пленными электродами шириной λ/8; в — однонаправ-
ленный типа DART; г  — принцип перехода к  МПП. 
Обозначения: λ — длина волны; p — период следования 
электродов; w — ширина электрода.

Рис. 2. Тестовые ячейки для монокристаллических 
пьезоэлектрических подложек: а  — свободная по-
верхность; б — пример сетки; в — картина механи-
ческих смещений волны Рэлея для подложки 128° 
Y  — X LiNbO3 для одной из собственных частот;  
г — картина механических смещений для ВПАВ для 
36° Y — X LiTaO3 для одной из собственных частот. 
Особенности модели: 1 — пьезоэлектрический кри-
сталл; 2 — идеально согласованный слой; λ — длина 
волны.
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электродов существует одна собственная частота, 
которая позволяет рассчитать фазовую скорость 
ПАВ V, а  в  присутствии электродов  — две соб-
ственные частоты, зная которые, можно вычис-
лить фазовую скорость и коэффициент отражения 
[15, 16].

На основе полученного набора собственных ча-
стот (f1 и f2) можно рассчитать параметры ПАВ, ис-
пользуя следующие формулы [12]:

V
f f

=
+1 2

2
λ;

r
f f
f f

=
−
+

π 2 1

2 1
.

По известным скоростям для свободной (V0) 
и металлизированной (Vm) поверхности (при Hm / 
λ → 0) можно оценить КЭМС как

K
V V

V
m2 0

0
2=
−

.

3.2. Анализ периодических ячеек  
в  частотной области

Еще одним эффективным способом анализа 
периодических ячеек является расчет проводимо-
сти в заданном частотном диапазоне с помощью 
решателя “Study  — Frequency Response”. Такую 
проводимость в литературе называют “гармониче-
ский адмиттанс” и определяют как отношение тока 
к напряжению, когда гармоническое возбуждение 
применяется к бесконечной периодической струк-
туре [17].

Анализ графика полной проводимости перио-
дической тестовой структуры на примере подлож-
ки 36°Y — X LiNbO3 (рис. 3) показывает, что в под-
ложке одновременно возбуждается одновремен-
но несколько акустических мод. Основной модой 

в  данном случае является ВПАВ, но в  левой ча-
сти присутствует менее выраженная волна Рэлея, 
а  в  правой части  — излучение ОАВ. Излучение 
ОАВ ярко видно на вещественной части проводи-
мости (Re(Y)). В данном случае все дополнитель-
ные моды могут вносить искажения в частотную 
характеристику устройства, работа которого рас-
считана на основную акустическую волну.

Проводимость тестовой ячейки позволяет опре-
делить эффективный КЭМС. Для этого необходи-
мо определить частоты резонанса (последователь-
ный резонанс — fr) и антирезонанса (параллельный 
резонанс — fa) для выбранной акустической моды, 
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Рис. 3. Адмиттанс и картины механических смеще-
ний для тестовой электродной структуры на подложке 
36° Y — X LiTaO3.

Рис. 4. Адмиттанс для тестовых электродных структур с периодом p = λ / 2 для различных толщин металлизации 
отношений h / λ на подложках: а — 36° Y — X LiTaO3; б — 42° Y — X LiTaO3; h / λ: 1 – 1%; 2 – 3%; 3 – 5%; 4 – 7%.
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в  нашем случае это ВПАВ, тогда эффективный 
КЭМС (K 2) вычисляется как [12]

K
f f

f f
r a

r a

2 2

2
=

( )
( )( )

π
πtg

.

Процесс распространения ВПАВ сопровожда-
ется утечкой или рассеиванием волны в глубину 
подложки. По анализу резонансного пика характе-
ристики проводимости (рис. 4) добротность опре-
деляется как

Q f fr= / ,–∆ 3 dB

где fr — резонансная частота; Δf–3 dB — полоса ха-
рактеристики по уровню –3 дБ.

На рис. 4, а, б приведены рассчитанные значе-
ния добротностей в  зависимости от относитель-
ной толщины металлизации для 36° Y — X LiTaO3 
и 42° Y — X LiTaO3. Полученные значения хорошо 
согласуются с данными из работы [18], где говорит-
ся, что на более толстых металлических пленках 
минимальная утечка на 42° Y — X LiTaO3, а 36° Y — 
X LiTaO3 более эффективен для меньших толщин 
металлизации.

3.3. Статический анализ периодических ячеек
Статический анализ (решатель “Study  — 

Stationary”) удобен для расчета численного зна-
чения статической емкости электродов (погон-
ной емкости). Для анализируемой тестовой ячей-
ки необходимо задать потенциалы, под которыми 
находятся электроды (в нашем случае потенциал 
+1 В и нулевой потенциал, или “земля”).

После расчета можно наблюдать картину рас-
пределения потенциала по глубине подложки и на 
ее поверхности. Результат статического анализа для 
однонаправленного преобразователя типа DART 
виде распределения поверхностного потенциала 
представлен на рис. 5. Встроенными средствами 
COMSOL позволяет вывести численное значение 
статической емкости для анализируемой тестовой 
ячейки. Так, для расщепленных электродов (λ / 8) 
статическая емкость на подложке 128° Y — X LiNbO3 
составляет С1 = 698.9 пФ/м, для преобразователя 

с электродами λ / 4 емкость пары С0 = 492.2 пФ/м, 
а для преобразователя типа DART С2 = 600.5 пФ/м. 
Отношения C1 / C0 = 1.42 и C2 / C0 = 1.22, что соот-
ветствует известным теоретическим и эксперимен-
тальным данным [19]. Результаты сведены в табл. 2. 
Сравнение с известными источниками позволяет 
сделать вывод об эффективности данного типа 
анализа. Небольшую разницу можно объяснить 
конечной толщиной и профилем электродов. Для 
материалов с низкой эффективной диэлектриче-
ской проницаемостью (различные срезы кварца 
(ε ≈ 4.5–5.5)) необходимо учитывать и добавлять 
в расчет воздушный слой (ε = 1) над электродами.

3.4. Анализ гармоник
На генерацию гармоник в устройствах на ПАВ 

влияют различные факторы, например топологи-
ческие особенности конструкции, такие как коэф-
фициент металлизации (отношение ширины элек-
трода а к шагу электродов ВШП р: а / р), толщи-
на металлизации и тип преобразователя. Пример 

Таблица 2. Сравнение статической емкости для раз-
личных типов преобразователя

Тип преобразователя
Нормирован-
ная статиче-

ская емкость 
(расчет)

Нормирован-
ная статиче-

ская емкость 
(источник)

Электроды λ / 4 1 1

Расщепленные  
электроды λ / 8 1.42 1.41 [19]

Однонаправленный 
DART 1.22 1.21 [19]
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Рис. 5. Результат статического анализа для однона-
правленного преобразователя типа DART в виде рас-
пределения поверхностного потенциала.
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анализируемых с помощью пакета тестовых струк-
тур представлен на рис. 6, это периодические элек-
тродные структуры с периодом p = λ / 4 и шириной 
электродов a = λ / 8. Размер ячейки составляет одну 
длины волны (принято λ = 2 мкм). Пример отобра-
жения собственных частот для основной, 3-й и 5-й 
гармоник представлен на рис. 6. Методика извле-
чения параметров высших гармоник тождественна 

методике для основной гармоники и описана в раз-
деле 2. Кроме того, для более детального изучения 
свойств проводимости можно рассмотреть прово-
димость ограниченного числа пар электродов для 
уточнения параметров возбуждения как самой гар-
моники, так и вклада ОАВ (рис. 7).

3.5. Анализ слоистых структур  
на примере AlN / Al2O3

Использование вместо пьезоэлектрических мо-
нокристаллических подложек слоистых структур на 
основе пьезоэлектрических пленок позволяет ис-
пользовать акустические волны с большой скоро-
стью распространения, что дает возможность при 
тех же требованиях к разрешающей способности 
технологического оборудования получить большие 
рабочие частоты. В этом разделе представлены ре-
зультаты теоретического исследования распростра-
нения ПАВ на структуре AlN / алмаз, в том числе 
КЭМС как для волн Рэлея, так и для волн Сезава 
(рис. 8). Теоретические расчеты показывают, что 
высокие скорости ПАВ достижимы при хорошей 
эффективности электромеханической связи (рис. 9). 
В  соответствующих условиях расчет показывает 
большой КЭМС (до 1.6%), сравнимый с наблюдае-
мыми в относительно сильных пьезоэлектрических 
монокристаллах, но со скоростями ПАВ примерно 
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Рис. 6. Тестовая электродная ячейка для подложки 128° 
Y — X LiNbO3 с периодом p = λ / 4 и шириной элект-
рода λ / 8 для анализа в области собственных частот 
и картины механических смещений волны Рэлея: а — 
геометрия ячейки; б — основная гармоника; в — 3-я 
гармоника; г — 5-я гармоника.

Рис. 7. Результат расчета проводимости (Y11) преобра-
зователя для подложки 128° Y — X LiNbO3 с периодом 
p = λ / 4 и шириной электрода λ / 8 (анализ в частот-
ной области): 1 — реальная часть проводимости; 2 — 
мнимая часть проводимости; * — основная гармони-
ка; ** — паразитные ОАВ; *** — 3-я гармоника.

Рис. 8. Тестовая ячейка для слоистой структуры AlN/
алмаз: а – геометрия ячейки; б — картина механических 
смещений волны Рэлея; в – картина механических сме-
щений волны Сезава. Особенности модели: 1 — пьезоэ-
лектрическая пленка нитрида алюминия; 2 — подложка 
из алмаза.
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в 2 раза выше. Сравнение с данными из литературы 
[20], в том числе и с экспериментальными, показа-
ло хорошее совпадение между экспериментальны-
ми результатами и теоретическими расчетами, что 
демонстрируют потенциальную возможность созда-
ния устройств SAW на основе этой технологии.

3.6. Анализ ТКЧ материала на примере слоистых 
структур TCSAW и  I.H.P. SAW

Изменение температуры окружающей среды при-
водит к “уходу” частоты фильтров на ПАВ. Темпера-
турная стабильность, желательная для всех устройств 
на ПАВ, для ряда применений является необхо-
димой, например для полосовых фильтров систем 

мобильной связи, осуществляющих частотную филь-
трацию в  условиях перенасыщенного частотного 
спектра. Поэтому анализ различных пьезоэлектри-
ческих кристаллов и поиск решений по улучшению 
их термостабильных свойств для практического при-
менения устройств акустоэлектроники актуальны 
и сегодня.

Популярные способы улучшения температур-
ной стабильности [21–23]:

– TC-SAW (temperature compensated surface 
acoustic wave) [22] — нанесение пленки диоксида 
кремния (SiO2) на монокристаллическую подложку 
(рис. 10, б);
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Рис. 9. Зависимость фазовой скорости (а) акустических волн и КЭМС (б) от толщины пленки нитрида алюминия: 
1 — волна Рэлея; 2 — волна Сезава.
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Рис. 10. ТКЧ: 1 — традиционная монокристаллическая подложка 36° Y — X LiTaO3; 2 — зависимость от толщины 
пленки SiO2 для структуры TC-SAW; 3 — зависимость от толщины слоя пьезоэлектрического материала 36° Y — 
X LiTaO3 при постоянной толщине пленки HSiO2

 = 30% для структуры I.H.P.
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– I.H.P. SAW (incredible high-performance SAW) 
[23]  — “устройства с  превосходными характери-
стиками”, в основе которых лежит использование 
многослойной структуры с применением пленки 
диоксида кремния и тонкого слоя пьезоэлектриче-
ского материала на дополнительной подложке для 
локализации волны и минимизации утечки волны 
в глубину подложки (см. рис. 10, б).

Однако нанесение пленки и использование сло-
истых структур сопряжено с изменением условий 
распространения акустических волн и изменением 
всех важнейших параметров ПАВ, которые необхо-
димо контролировать и знать при проектировании 
устройств.

На рис.  10, а  показана зависимость ТКЧ от 
параметров подложки и пленки SiO2 двух техно-
логий температурной компенсации в сравнении 
с  традиционной подложкой без температурной 
компенсации на примере танталата лития 36 YX. 
Для технологии TCSAW наблюдается уменьшение 
значения ТКЧ с ростом относительной толщины 
пленки SiO2 и требуется значение толщины пленки 
HSiO2

 / λ ≈ 30% для получения ТКЧ = 0, что хоро-
шо согласуется с данными из работы [22]. Варьи-
руя толщину пленки и толщину слоя пьезоэлектри-
ческого материала, можно также подобрать такое 
соотношение для технологии I.H.P. SAW, где будет 
наблюдаться ТКЧ = 0. Эта технология намного 
сложнее, но плюсом является то, что помимо ми-
нимизации ТКЧ наблюдается локализация вол-
ны в слое, тем самым уменьшается утечка волны 
в объем подложки и в фильтре на ПАВ потенци-
ально достигается меньшее вносимое затухание. 
Проводя анализ в области собственных частот для 

простых тестовых ячеек (см. рис. 10, б) можно про-
анализировать все интересующие параметры аку-
стических волн и ТКЧ слоистой структуры.

3.7. Анализ волноводных мод
Типовая топология фильтра на поперечно-связан-

ных резонаторах с ее характерными акустическими 
модами и типовая АЧХ представлены на рис. 11, а.  
Теория возбуждения волноводных мод на ПАВ из-
ложена в работе [24]. Одновременное существова-
ние основных мод: симметричной моды S0 и анти-
симметричной моды S1 обеспечивает узкополосную 
АЧХ фильтра. Ширина полосы пропускания данно-
го типа фильтров зависит от разницы скоростей этих 
мод. Моды более высших порядков лежат вне полосы 
пропускания, их эффективность возбуждения и ско-
рости определяют вид полосы заграждения. Кон-
троль параметров акустических мод на стадии мо-
делирования позволяет точно прогнозировать АЧХ 
фильтра. Параметры данных волноводных акустиче-
ских можно рассчитать численно с помощью теории 
собственных частот. Для этого потребуется перей-
ти от бесконечной периодической ячейки к ячейке 
с конечной апертурой каждой резонаторной секции 
(рис. 11, б). Размер ячейки составляет одну длины 
волны. Глубина анализируемой поверхности состав-
ляет несколько длин волн. Граничные условия зада-
ны таким образом, что данная структура рассматри-
вается как периодическая решетка металлических 
электродов. По торцам и снизу подложки располо-
жен идеально согласованный слой, поглощающий 
исходящие волны для ограничения области числен-
ного моделирования. Материал электродов — алю-
миний. Подложка — пьезоэлектрический материал, 
кварц 36 YX-среза. Апертура, ширина центральной 
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Рис. 11. Принцип учета волноводных мод: а — расчетная АЧХ одного звена фильтра на поперечных модах; б — те-
стовая структура и картины механических смещений поперечных мод: 1 — геометрия ячейки с периодом p = λ / 2; 2 — 
симметричная мода S0; 3 — антисимметричная мода S1; 4 — симметричная мода S2; 5 — антисимметричная мода S3.
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шины, ширина боковых шин, коэффициент метал-
лизации и толщина металлизации — это те параме-
тры, от которых зависят свойства акустических мод 
в данной тестовой структуре.

Анализ в  области собственных частот прово-
дится для визуализации акустических мод. На 
рис. 11, б показаны профили механического сме-
щения основной симметричной моды S0, первой — 
антисимметричная мода S1, а также симметричной 
S2 и  антисимметричной S3 соответственно. Ско-
рость каждой моды зависит от ряда параметров, 
например, от апертуры и  ширины шины между 
резонаторами. В зависимости от требуемой шири-
ны полосы пропускания выбирают необходимую 
апертуру резонатора — так более широкие полосы 
легче получать при маленьком значении апертуры.

3.8. Расчет устройств в  целом в  2.5D
Пакет COMSOL позволяет рассчитывать рабочие 

характеристики (проводимость, АЧХ и др.) устрой-
ства в  целом [25–28]. Конечной целью расчета 
устройства является задача нахождения одного из 

наборов параметров, который полностью описывает 
четырехполюсник. Такими параметрами могут быть 
Z-, Y- или S-параметры четырехполюсника. С по-
мощью COMSOL удобно рассчитывать набор Y-па-
раметров, а по уже известным формулам перейти 
к набору S-параметров. Как показывает практика, 
полное 3D-моделирование требует не только боль-
ших вычислительных ресурсов (объем оперативной 
памяти, процессор), но и времени. Поэтому для не-
которых задач, а именно для расчета устройств без 
амплитудной аподизации, пренебрегая эффектами 
дифракции можно рассчитать упрощенную модель 
либо 2D, либо 2.5D, предполагая, что полученное 
решение на малом участке апертуры будет распро-
страняться на весь преобразователь, с точностью до 
множителя апертуры. Предполагаем, что волны, ис-
ходящие от преобразователя, имеют прямоугольный 
профиль, в том числе во всех точках, обусловленных 
перекрытием апертуры.

Пример геометрии фильтра на однонаправ-
ленных преобразователях типа DART (рис. 12, в) 
в  направлении максимального излучения ПАВ 
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Рис. 12. Модель фильтра на однонаправленных преобразователях типа DART для МКЭ-расчета в COMSOL: а — 
условный вид фильтра с подключенными электрическими портами в “нормальном” включении; б — “обратное” 
включение; в – геометрия DART; г — результаты расчета полного механического смещения для одной частотной 
точки; д — расчетная АЧХ: 1 — “нормальное” включение без согласования; 2 — “нормальное” включение с согла-
сованием; 3 — “обратное” включение. Обозначения: F — “forward” — направление максимального излучения ПАВ; 
R — “reverse” — направление минимального излучения волны.
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представлен на рис. 12, г. Результаты расчета АЧХ 
фильтра в согласованном и несогласованном ре-
жимах в направлении максимального излучения 
и “обратном” включении показаны на рис. 12, д. 
По разнице значений АЧХ на центральной частоте 
можно оценить степень направленности преобра-
зователей в данной топологии. В результате согла-
сования внешними элементами можно добиться 
уменьшения вносимых потерь и сглаживания АЧХ.

3.9. Анализ полноапертурных устройств
На рис. 13 представлена тестовая топология ма-

лоапертурного фильтра, состоящего из двух ВШП 
(рис. 13, в), каждый из которых имеет амплитудную 
аподизацию перекрытием электродов (рис. 13, б) 
по функции Хэмминга (рис. 13, а). Общее число 
точек сетки составляет более 700 000, время сче-
та одной частотной точки — более 6 ч. Результа-
ты расчета АЧХ данного фильтра представлены на 
рис. 14. Поскольку апертура фильтра составляла 
три длины волны, то заметно проявляется волно-
водный эффект, чем и вызвано искажение в фор-
ме АЧХ. Волноводные моды высших порядков ярко 
проявляются в правой части АЧХ и ухудшают по-
лосу заграждения.
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Рис. 13. 3D-модель фильтра на расщепленных преобразователях с аподизацией по функции Хэмминга в COMSOL: 
а — функция Хэмминга; б — фрагмент фильтра со входным ВШП; в –общий вид геометрии фильтра.
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Рис. 14. Сравнение расчетной (1) и эксперименталь-
ной (2) АЧХ фильтра.

и  “обратное” включение представлены на 
рис.  12,  а,  б соответственно. Пример отображе-
ния распределения механического смещения для 
участка геометрии фильтра в  результате расчета 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Рассмотренные подходы и возможности пакета 
COMSOL, в основе которого лежит МКЭ, могут 
быть использованы для решения прикладных задач 
по расчету характеристик приборов на ПАВ, а так-
же для анализа волновых акустических процес-
сов в пьезоэлектрических подложках и слоистых 
структурах. Работа в основных режимах (области 
собственных частот, статический анализ и анализ 
в  частотной области) позволяет эффективно ре-
шать ряд прикладных задач как по анализу пара-
метров акустических волн (скорость, КЭМС и др.), 
так и по анализу характеристик устройств (прово-
димость, коэффициент передачи). Переход к моде-
лям пониженного порядка дает возможность суще-
ственно сэкономить время и ресурсы компьютера 
за счет снижения на порядок и более количества 
переменных и числа степеней свободы. Данные, 
полученные в результате численного анализа, соот-
ветствуют результатам экспериментов и известным 
литературным источникам.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Радиационные эффекты низкой интенсивно-
сти (Enhanced Low Dose Rate Sensitivity – ELDRS) 
были обнаружены впервые в начале 1990-х гг. [1], 
когда было установлено, что деградация коэффи-
циента усиления тока базы в некоторых аналого-
вых микросхемах на биполярных транзисторах 
зависит от мощности поглощенной дозы для зна-
чений менее 100 рад(Si)/с. При одной и той же сум-
марной поглощенной дозе облучения деградация 
коэффициента усиления биполярного транзистора 
Βn при низкой интенсивности существенно превос-
ходила деградацию Βn при большой интенсивности. 
Подобное поведение прямо противоположно тому, 
что обычно наблюдается в КМОП ИС [2]. В бипо-
лярных ИС, чувствительных к ELDRS, диапазон 
значений мощности дозы, в котором наблюдает-
ся усиление деградации при снижении интенсив-
ности облучения, находится в пределах ~10–3–10 
рад(Si)/с [3, 4].

Эффект ELDRS не может быть промоделиро-
ван путем высокоинтенсивного облучения с  по-
следующим отжигом, как это часто делается в слу-
чае МОП-приборов. По этой причине оценку ра-
диационной стойкости биполярных ИС с учетом 
эффекта ELDRS проводят при облучении с  ин-
тенсивностью около 0.01 рад(Si)/с (как правило, 

с использованием коэффициента запаса по дозе, 
равного 1.5). Однако это значение не является уни-
версальным и в редких случаях насыщение эффек-
та может происходить при еще более низких значе-
ниях мощности дозы [3].

Исследованию эффекта ELDRS посвящено до-
статочно много работ [3–7], среди которых наибо-
лее признанными являются модели, основанные на 
увеличении выхода заряда в оксиде при низкоин-
тенсивном облучении (модели пространственного 
заряда, модель мелких ловушек) [3, 7–9], и моде-
ли увеличения темпа встраивания поверхностных 
состояний на границе кремния и пассивирующего 
оксида при снижении мощности дозы (бимолеку-
лярные модели, модели, основанные на решении 
уравнений переноса протонов и дырок в оксиде) 
[3, 7, 10, 11]. Однако оба этих подхода не всегда 
приводят к корректному результату.

Все предлагаемые выше подходы базируются 
на рассмотрении процессов, связанных только 
с  накоплением заряда в  оксидах или на поверх-
ностных состояниях, т. е. анализируют только по-
верхностные радиационные эффекты. Поэтому 
возникает резонный вопрос, почему подобные 
эффекты отсутствуют в МОП-структурах, где так-
же возможны аналогичные процессы. Ответ надо 
искать в  различиях принципов работ этих при-
боров. Основное отличие МОП-транзисторов от 
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Предложена модель для объяснения эффектов низкой интенсивности при воздействии ионизирующе-
го излучения в биполярных структурах с учетом подпорогового дефектообразования в высоколегиро-
ванных кремниевых слоях. Рассмотрены варианты деградации тока базы в биполярном транзисторе 
с учетом одновременного действия поверхностных радиационных эффектов и структурных поврежде-
ний в приповерхностной базовой области. Выявлены условия возникновения эффектов низкой мощ-
ности поглощенной дозы в биполярных структурах. Представленные результаты анализа позволяют 
объяснить большинство наблюдаемых экспериментальных результатов.
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биполярных заключается в том, что деградация 
последних зависит не только от процессов, проис-
ходящих в оксида и на границе раздела, но и так-
же в объеме самой полупроводниковой структу-
ры при вводе радиационных дефектов. Именно 
в этом направлении, скорее всего, и надо искать 
объяснение эффекта ELDRS.

2. ПОДПОРОГОВОЕ  
ДЕФЕКТООБРАЗОВАНИЕ

Классический подход к моделированию ради-
ационных дефектов (структурных повреждений) 
в  полупроводниках базируется на пороговом ха-
рактере образования первичных радиационных 
дефектов (РД) – вакансий и междоузлий, которые 
вследствие диффузии перемещаются и образуют 
стабильные радиационные дефекты: A-центры, 
E-центры, дивакансии и т. д. [12–14]. Вследствие 
относительно высокой пороговой энергии дефек-
тообразования в  кремнии (около 15 эВ) образо-
вание первичных дефектов возможно только при 
относительно высоких энергиях частиц ионизи-
рующего излучения (более сотен кэВ для гамма- 
и электронного излучений), поэтому относитель-
но мягкое рентгеновское излучение не способно 
вызывать структурные повреждения.

Однако по мере увеличения уровня легирования 
до концентраций порядка 1019–1020 см–3 структура 
кристаллической решетки сильно изменяется, что 
может приводить к образованию РД в подпорого-
вой области, т. е. при энергиях значительно мень-
ших, чем энергия, необходимая для классических 
структурных повреждений. Механизмы создания 
дефектов в этих случаях называют подпороговыми 
и связывают с возникновением и распадом различ-
ного типа электронных возбуждений: рентгенов-
ских, возникающих при ионизации внутренних 
уровней атомов, плазмонов, оптических экситонов 
и электронно-дырочных пар [14, 15]. Генерация 
стабильных дефектов в  атомной структуре мате-
риала при распаде электронных возбуждений воз-
можна, если выполняются следующие условия [15]:

–	 энергия электронного возбуждения больше 
энергии создания пары вакансия – междоузлие;

–	 среднее время жизни локализованного элек-
тронного возбуждения в узле больше периода те-
пловых колебаний атомов.

Например, возможное образование подпорого-
вых радиационных дефектов в относительно силь-
нолегированных структурах для ионизационного 
механизма связано с передачей электрону k-обо-
лочки энергии порядка 6 кэВ [16]. Таким образом, 
в сильнолегированных областях (эмиттер, сток/
исток и т. д.) потенциально возможна генерация 
первичных РД при энергиях частиц ионизирующе-
го излучения в районе единиц килоэлектронвольт.

3. ФОРМИРОВАНИЕ РАДИАЦИОННЫХ 
ДЕФЕКТОВ В ПРИПОВЕРХНОСТНОЙ 

ОБЛАСТИ

Образование первичных РД в эмиттерной обла-
сти практически не приведет к изменениям элек-
трических характеристик биполярного транзисто-
ра в силу как самой изначальной дефектности этой 
области, так и слабого влияния ее характеристик 
на усилительные свойства прибора. Но из этой об-
ласти первичные РД могут за счет диффузии пере-
мещаться в соседнюю базовую область, в которой 
роль подпороговых эффектов незначительна из-за 
существенно меньшей концентрации легирования.

Таким образом, при наличии дополнительного 
механизма рекомбинации на РД увеличение тока 
базы ∆Ib можно записать в следующем виде:

∆ ∆ ∆I I Ib gp s≈ + ,

где ∆Igp – ток в обедненной области эмиттерного 
перехода у поверхности; ∆Is – приращение поверх-
ностного тока, изменению которого и посвящены 
работы по исследованию эффектов низкой интен-
сивности [6, 7].

В  данной работе рассмотрим только влия-
ние образующихся подпороговых РД на величину 
тока ∆Igp при следующих допущениях: генерация 
РД происходит только в эмиттерной области, од-
номерное приближение, диффузия имеет место 
только в приповерхностной области. Другими сло-
вами, увеличение тока ∆Igp происходит на рекомби-
национных центрах в области пространственного 
заряда (ОПЗ) эмиттерного перехода, которые об-
разуются из-за диффузии первичных РД (возмож-
но и стабильных РД), генерируемых в эмиттерной 
области (рис. 1).

Под действием облучения в высоколегирован-
ной приповерхностной области эмиттера образу-
ются первичные РД: вакансии и междоузлия. Их 
концентрацию Nsrd без учета процессов их анниги-
ляции можно оценить из следующего соотношения:

1
12

Эмиттер

ОПЗ

База

2
3

Рис. 1. Формирование подпороговых радиационных 
дефектов в высоколегированной области эмиттера: 
1 – диффузия первичных РД; 2 – создание стабильных 
РД; 3 – аннигиляция первичных РД;  – междоуз-
лие;  – вакансия; ⊕ – ядро атома кристаллической 
решетки.
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	 N P g tsrd srd≈ γ , 	 (1)

где Pγ – мощность поглощенной дозы; gsrd – ско-
рость генерации подпороговых радиационных де-
фектов; t – время облучения.

При энергии образования подпороговых 
РД порядка нескольких килоэлектронвольт 
gsrd ~ 1010–1011 пар/(рад(Si) × см3).

Заметные изменения тока базы биполярного 
транзистора при облучении гамма-квантами про-
исходит при уровнях поглощенной дозы около/
выше 10 крад(Si). Если же брать только дефекто-
образование, то подобные же изменения наблюда-
ются при концентрации первичных РД на уровне  
1015 см–3. Нетрудно заметить из соотношения (1), 
что данная концентрация по порядку величины как 
раз и получается при уровнях поглощенной дозы 
в районе 10 крад(Si).

Очевидно, что часть этих подпороговых РД 
в процессе воздействия рекомбинируют между со-
бой либо создают стабильные радиационные де-
фекты непосредственно в  эмиттерной области 
(см. рис. 1, процессы 2 и 3). Тем не менее часть из 
них диффундирует в ОПЗ эмиттерного перехода (см. 
рис. 1, процесс 1). В первом приближении можно 
считать, что диффузия идет из источника постоян-
ной генерации РД [16]. В общем случае провести 
точные количественные оценки затруднительно 
из-за отсутствия достоверных сведений по коэф-
фициентам диффузии междоузлий и вакансий в от-
носительно высоколегированной приповерхност-
ной области. При этом на этот процесс также могут 
оказывать влияние радиационно-стимулированная 
диффузия, зарядовые состояния первичных РД, на-
личие сильного электрического поля и т. д.

Грубые оценки коэффициента диффузии можно 
получить из имеющихся экспериментальных данных 
по эффектам низкой интенсивности в биполярных 
структурах. Предположим, что при Pγ = 1 рад(Si)/с 
после облучения суммарной дозой равной 10 крад(Si) 
в деградацию коэффициента усиления биполярного 
транзистора дают равный вклад обе составляющих тока 
базы. Это условие, например, достигается при средней 
концентрации первичных РД в приповерхностной 
ОПЗ эмиттерного перехода на уровне 3 × 1014 см–3. 
Оценки показывают, что при толщине ОПЗ (с учетом 
влияния части приповерхностной пассивной базы) 
это условие соблюдается при коэффициенте диффу-
зии первичных радиационных дефектов на уровне  
10–14–10–15 см2/с, что является вполне приемлемой 
величиной.

На рис. 2 представлены графики зависимостей 
изменений усредненных концентраций первичных 
РД от времени при различных мощностях дозы 
для чувствительной области шириной 0.2 мкм. 
При оценках использовались следующие величи-
ны: gsrd = 3 ×1010 пар/(рад(Si) × см3), коэффициент 

диффузии 10–14 см2/с и суммарная поглощенная 
доза 10 крад(Si). Нетрудно заметить, что хотя зави-
симости ведут себя практически одинаково, конеч-
ное значение усредненной концентрации РД вну-
три чувствительной области имеет максимальное 
значение при наименьшем значении мощности 
поглощенной дозы. В рассматриваемом примере 
при достижении интенсивности излучения менее 
0.1 мрад(Si)/с изменение средней концентрации 
фактически уже не изменяется, что свидетельству-
ет о насыщении в изменении деградации от Pγ.

Данный вывод наглядно иллюстрирует рис. 3, на 
котором представлены распределения первичных 
РД по координате в момент окончания облучения. 
Таким образом, в этот момент усредненная кон-
центрация первичных РД в чувствительной обла-
сти увеличивается при уменьшении мощности по-
глощенной дозы. Отметим, что с ростом темпера-
туры эффекты низкой интенсивности будут иметь 

t, c
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Рис. 2. Изменения усредненной концентрации пер-
вичных РД при разных интенсивностях облучения для 
чувствительной области шириной равной 0.2 мкм.

Рис. 3. Изменения профилей распределения первич-
ных РД в момент окончания облучения для разных 
интенсивностей.
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место при более высокой мощности дозы излуче-
ния. В предлагаемой модели данная зависимость 
объясняется ростом коэффициента диффузии при 
повышении температуры. По сути дела, предлага-
емая модель сразу позволяет объяснить сразу не-
сколько наблюдаемых экспериментальных резуль-
татов: увеличение чувствительности в биполярных 
структурах при уменьшении интенсивности иони-
зирующего излучения, отсутствие подобного эф-
фекта в МОП-транзисторах, наличие насыщения 
при уменьшении мощности поглощенной дозы, 
ускорение процессов при повышении температуры.

Скорее всего, после облучения относительно 
высокой интенсивностью будет иметь место про-
должение диффузионных процессов при больших 
временах. Однако при этом надо учесть, что уже от-
сутствует генерация первичных РД, нет условия для 
радиационно-стимулированной диффузии и появ-
ляется градиент диффузии в обратную сторону.

Таким образом, при достаточно грубых прибли-
жениях на полуколичественном уровне получено, 
что эффекты низкой интенсивности и  их харак-
терные зависимости могут быть объяснены учетом 
подпорогового дефектообразования в  высоколе-
гированной эмиттерной области и последующей 
диффузией РД в базовую область.

4. ИЗМЕНЕНИЕ ТОКА БАЗЫ

Предлагаемый подход можно было бы успеш-
но апробировать для всех биполярных ИС, если 
бы приращение составляющей тока базы в припо-
верхностной области ОПЗ эмиттерного перехода 
доминировало над всеми другими компонентами. 
Однако существенным дополнительным фактором, 
усложняющим проведение количественных оце-
нок, является влияние приращения поверхност-
ного тока базы ∆Is [17]. Его величина может быть 
как больше, так и меньше ∆Igp, при этом соотноше-
ние между ними изменяется при разных интенсив-
ностях. Если предположить, что, как и в обычных 
МОП-структурах, приращение ∆Is уменьшается 
при снижении интенсивности, а ∆Igp – увеличи-
вается, то можем получать совершенно разные за-
висимости уровня стойкости биполярных ИС от 
мощности поглощенной дозы (рис. 4).

В первом примере доминирует ток поверхност-
ной рекомбинации, поэтому суммарный ток при 
увеличении мощности дозы может быть постоян-
ным или даже немного увеличиваться, как показа-
но на рис. 4. Во втором случае имеет место доми-
нирование тока рекомбинации на РД, вследствие 
чего уровень стойкости падает при уменьшении 
интенсивности излучения. Другими словами, здесь 
имеет место классический ELDRS-эффект.

Точно учесть вклад каждой составляющей тока 
базы достаточно затруднительно, так как большин-
ство радиационно-чувствительных параметров не 

известны и  трудно контролируемы. Например, 
можно предположить, что скорость генерации пер-
вичных РД зависит от концентрации легирования 
(профиля легирования), а  вклад поверхностных 
эффектов – от способов получения оксида. Тем 
не менее можно выявить причины, влияющие на 
вклад каждой составляющей.

В первую очередь это относится к площади по-
верхности биполярного транзистора, чувствитель-
ной к каждой компоненте. Для тока ∆Igp эта вели-
чина определяется площадью ОПЗ, окружающей 
эмиттерный переход по поверхности биполярно-
го транзистора. Возможно некоторое увеличение 
этой площади за счет небольшого вклада пассив-
ной базы, в том числе и областей около высоко-
легированных p+-областей, используемых для пре-
дотвращения утечек. Кроме этого надо учесть, что 
величина ∆Igp в сильной степени зависит от уровня 
легирования эмиттера, т. е. от условий возникнове-
ния подпороговых РД. Можно предположить, что 
при уровнях легирования менее 1018–1019 см–3 этим 
механизмом можно пренебречь.

Ток поверхностной рекомбинации ∆Is зависит 
от общей площади поверхности, контактирующей 
с эмиттерным переходом и базовой областью. По-
мимо этого эта величина в сильной степени опре-
деляется параметрами оксида и может отличаться 
для пассивирующих и изолирующих оксидов. Та-
ким образом, вклад каждой составляющей в значи-
тельной степени будет зависеть от технологических 
особенностей изготовления конкретных биполяр-
ных ИС. Другими словами, в  ряде биполярных 
ИС может иметь место ELDRS-эффект (∆Igp > ∆Is), 
в других – он отсутствует (∆Igp < ∆Is).

Тем не менее там, где эффекты ELDRS прояв-
ляются явно, можно пренебречь составляющей 
∆Is и оценки проводить только с учетом ∆Igp. На 
рис. 5 в качестве примера представлено сравнение 
расчетных и экспериментальных зависимостей [5] 
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Рис. 4. Возможные изменения приращения суммар-
ного тока базы при различных соотношениях между 
его составляющими.
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с использованием предлагаемой модели. При оцен-
ках предполагалось, что

	 ∆I K Ngp r srd av= , 	

где Kr – коэффициент радиационной чувствитель-
ности биполярного транзистора по изменению 
тока базы при вводе РД.

Параметры Kr, Nsrd_av подбирались из соответствия 
расчетных и экспериментальных зависимостей. Из 
представленных зависимостей видно, что предлага-
емый подход удовлетворительно описывает экспе-
риментальные результаты, что позволяет предлагать 
его для дальнейшего развития по моделированию эф-
фектов ELDRS в биполярных структурах ИС.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Результаты представленной работы позволяют 
выделить следующие основные выводы:

–	образование подпороговых радиационных де-
фектов в высоколегированной эмиттерной области 
с последующей их диффузией в приповерхностную 
область базы может иметь доминирующее значе-
ние для моделирования эффекта увеличения ради-
ационной чувствительности биполярных структур 
с уменьшением мощности дозы (ELDRS-эффект);

–	происходит одновременное действие двух про-
тивоположных тенденций в  составляющих тока 
базы: увеличение тока базы за счет роста рекомби-
нации на вводимых радиационных дефектах и не-
возрастание поверхностного тока базы при умень-
шении мощности поглощенной дозы в общем слу-
чае может приводить к различным зависимостям 
тока базы от интенсивности излучения;

– сравнение расчетных результатов прибли-
женного моделирования с  экспериментальны-
ми данными показывает их удовлетворительное 
соответствие, что свидетельствует о  корректно-
сти используемых приближений и  влиянии под-
пороговых механизмов дефектообразования на 
ELDRS-эффект.
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The model is proposed to explain the effects of low dose rate under the radiation influence in bipolar 
structures, taking into account the effects of subthreshold displacement in high-doped silicon layers. 
The base current degradation of bipolar transistor is determined of surface and displacement radiation 
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in bipolar structures are shown. The presented results of the analysis allow us to explain most of the 
observed experimental results.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Автономность наукоемких радиоэлектронных 
устройств является одной из основных тенденций  
развития техники. Как правило, в  автономных 
устройствах энергообеспечение выполняется с по-
мощью литий-ионных аккумуляторов и/или топлив-
ных ячеек. Специфика этих устройств заключается 
в использовании стабилизированных низковольтных 
напряжений. Для формирования стабильного напря-
жения необходимой величины применяют DC/DC 
преобразователи [1], так как напряжение первичных 
источников напряжения со временем изменяется 
в широком диапазоне [2, 3]. Эти особенности дик-
туют потребность в разработке различных средств 
расчета и проектирования DC/DC преобразователей.

На настоящее время DC/DC преобразователи 
без гальванической развязки насчитывают шесть 
топологий: понижающего типа (buck converter), 
повышающего типа (boost converter), полярно-ин-
вертирующего типа (buck-boost converter), SEPIC, 

Ćuk и Zeta. Первые три топологии исследованы 
достаточно подробно, в отличии остальных преоб-
разователей понижающе-повышающего типа [4, 5]. 
А вот DC/DC преобразователи, построенные по 
топологии SEPIC, Ćuk и Zeta, требуют дополни-
тельных исследований и разработки соответствую-
щих методов расчета и проектирования.

Разработка радиоэлектронных устройств бази-
руется на соответствующих математических мо-
делях. Для базовых DC/DC преобразователей то-
пологий buck converter, boost converter и buck-boost 
converter уже созданы предельные непрерывные 
математические модели [6]. DC/DC преобразова-
тели понижающе-повышающего типа, построен-
ные по топологиям SEPIC [7], Ćuk [8] и Zeta [9, 10], 
тоже описаны с помощью предельных непрерыв-
ных математических моделей. Но если для тополо-
гий Ćuk [8] и Zeta [9, 10] выполнен анализ пульса-
ций токов, протекающих через обмотки дросселей, 
и напряжений на конденсаторах, то для топологии 
SEPIC подобный анализ отсутствует.

DOI: 10.31857/S0544126924020056

Математические модели являются основой для унифицированных методов расчета и проектирования 
радиоэлектронных устройств. Разработанная предельная непрерывная математическая модель DC/
DC преобразователя, построенного по топологии SEPIC, позволяет оценить диапазон изменения 
токов, протекающих через обмотки дросселей, и напряжений на обкладках конденсаторов, а также 
определить их максимальные и минимальные значения при различных параметрах преобразовате-
ля, таких как частота коммутации силового ключа, коэффициент заполнения, номиналы элементов 
и т. д. Результаты исследований показали, что фазовые координаты математической модели стремятся 
к реальным значениям токов и напряжений преобразователя при частоте коммутации силового ключа 
более 200 кГц. Было установлено соответствие между расчетными значениями размахов пульсаций 
и результатами, полученными при моделировании (при изменении коэффициента заполнения и ча-
стоты коммутации силового ключа).
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2. АНАЛИТИЧЕСКИЙ ВЫВОД УРАВНЕНИЙ, 
ОПИСЫВАЮЩИХ РАЗМАХИ ПУЛЬСАЦИЙ 

ТОКОВ И НАПРЯЖЕНИЙ

Процедура разработки предельной непрерывной 
математической модели DC/DC преобразователя, 
построенного по топологии SEPIC (рис.  1), под-
робно рассмотрена в [7]. Поэтому в данной работе 
сохранена преемственность в обозначениях физиче-
ских величин и электрорадиоэлементов с [7].

Мгновенные токи iL1 и iL2, протекающие через 
обмотки дросселей L1 и L2, и мгновенные напря-
жения uC1 и uC2 на конденсаторах С1 и С2 содержат 
постоянную и переменную составляющие. Поэто-
му можно записать, что

	
i I i u U u

i I i u U u
L L L C C C

L L L C C C

1 1 1 1 1 1

2 2 2 2 2 2

= + = +
= + = +

δ δ
δ δ

, ;

, ,
	 (1)

где δiL1   — переменная составляющая тока iL1; 
δiL2  — переменная составляющая тока iL2; δuC1  — 
переменная составляющая напряжения uC1; δuC1  — 
переменная составляющая напряжения uC1.

Подставив из (1) уравнения, определяющие 
мгновенные токи и напряжения, в системы урав-
нений (6) и  (13) из [7], описывающие обе фазы 
работы преобразователя, а также приняв во вни-
мание, что постоянные составляющие токов и на-
пряжений, как правило, много больше размахов 
соответствующих пульсаций [10], получают:
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Используя уравнения системы (2), получают 
формулы для определения переменных составля-
ющих δ δi iL L1 2, , δuC1  и  δuC 2  за время первой фазы:
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Используя уравнения системы (3), получают 
формулы для определения переменных составля-
ющей δ δi iL L1 2, , δuC1  и  δuC 2  за время второй фазы:
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Рис. 1. Принципиальная электрическая схема преобразователя понижающе-повышающего типа, построенного по 
топологии SEPIC.
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Используя уравнения (4)—(7), получают форму-
лы для определения размаха пульсаций ∆ ∆i iL L1 2, , 
∆uC1  и ∆uC 2  за время первой фазы:
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Используя выражения (8)—(11), получают формулы для определения размаха пульсаций ∆ ∆i iL L1 2, , 
∆uC1  и ∆uC 2  за время второй фазы:
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Уравнения (12)—(15) первой фазы эквивалент-
ны уравнениям (16)—(19) второй фазы, так как 
средние значения токов и напряжений со временем 
не изменяются. Поэтому изменения мгновенных 
значений токов и напряжений по модулю в пер-
вой фазе будут равны их изменению по модулю во 
второй фазе. В дальнейшем для упрощения сбора 
данных в качестве уравнений для расчета исполь-
зованы формулы (12)—(15).

Таким образом, зная номиналы выбранных 
элементов электронной компонентной базы и ре-
жим работы преобразователя (коэффициент 

заполнения D и период T), формулы (12)—(15) по-
зволяют рассчитать размах пульсации токов iL1,  iL2, 
протекающих через обмотки дросселей L1 и  L2, 
и напряжений uC1, uC2 на обкладках конденсаторов 
С1 и С2 соответственно.

3. МОДЕЛИРОВАНИЕ В СРЕДЕ MULTISIM
Проверка достоверности полученных выраже-

ний для расчета размахов пульсаций токов и на-
пряжений выполнена сравнением результатов рас-
чета по формулам (12)—(15) с  результатами схе-
мотехнического моделирования в среде Multisim. 
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Рис. 2. Схема моделирования DC/DC преобразователя.

Рис. 3. Влияние коэффициента заполнения на пуль-
сации токов, протекающих через обмотки дросселей 
L1 и L2: 1L1 — расчетные значения ∆iL1; 1L2 — рас-
четные значения ∆iL2; 2 — результаты моделирования
∆iL1м и ∆iL2м.

Рис. 4. Влияние коэффициента заполнения на пуль-
сации напряжения на конденсаторах С1 и С2: 1С1 — 
расчетное значение ∆uC1; 2С1 — результат моделиро-
вания ∆uC1м; 1С2 — расчетное значение ∆uC 2; 2С2 — 
результат моделирования ∆uC 2м.

Аналитический вывод уравнений для расчета по-
стоянных составляющих SEPIC преобразовате-
ля и их сравнение с результатами моделирования 
представлены в [10].

На рис.  2 показана схема моделирования 
DC/DC преобразователя. В  качестве силового 
транзистора был использован MOSFET IRLZ44N 
(как и  в  [11]), который использован для комму-
тации тока от входного источника питания V1 
с  заданной частотой f тактовых импульсов, соз-
даваемых генератором V2. Все компоненты схе-
мы выбраны из базы данных Multisim. Дроссели 

представлены эквивалентными схемами. Актив-
ные сопротивления выбранных дросселей, имею-
щих индуктивность 55 мкГн, не превышали 1 Ом.

Для исследования влияния коэффициента за-
полнения D на размахи пульсаций был использо-
ван режим анализа переходных процессов. Размахи 
пульсации токов и напряжений регистрировались 
в  установившемся режиме (через 5–12 мс после 
начала моделирования). Результаты исследова-
ния, показывающие влияние коэффициента за-
полнения D, как основного параметра, на режим 
работы преобразователя, представлены на рис. 3 
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Рис. 5. Влияние частоты коммутации силового тран-
зистора на размахи пульсаций токов, протекающих 
через обмотку дросселей L1 и L2 при коэффициенте 
заполнения, равном 0.5: 1 — расчетное значение ∆iL;  
2L1 — результат моделирования ∆iL1м;  2L2 — резуль-
тат моделирования ∆iL2м.

Рис. 6. Влияние частоты коммутации силового тран-
зистора на размахи пульсаций напряжения на конден-
саторах С1 и С2 при коэффициенте заполнения, рав-
ном 0.5: 1С1 — расчетное значение ∆uC1; 2С1 — ре-
зультат моделирования ∆uC 2; 1С2  — расчетное 
значение ∆uC 2;  2С2  — результат моделирования 
∆uC 2м.

и рис. 4 (сплошные линии — расчет, штриховые 
линии — моделирование).

Здесь и далее приняты обозначения: ∆iL  — раз-
махи пульсаций тока, протекающего через обмот-
ку дросселей L1 и L2, полученные с помощью пре-
дельной непрерывной математической модели; 
∆uC  — пульсации напряжения на конденсаторах 

С1 и С2, полученные с помощью предельной не-
прерывной математической модели; ∆iLм  — раз-
махи пульсаций тока, протекающего через обмот-
ку дросселей L1 и L2, полученные с помощью мо-
делирования; ∆uCм  — пульсации напряжения на 
конденсаторах С1 и С2, полученные с помощью 
моделирования.

Информация, приведенная на рис. 3 и рис. 4, 
иллюстрирует достаточно хорошее совпадение ре-
зультатов моделирования с результатами расчетов 

по разработанной математической модели. Однако 
при значениях коэффициента заполнения D менее 
0.3 и более 0.7 наблюдаются существенные отли-
чия. Это объясняется допущениями, принятыми 
при выводе формул (23)—(30) [7], и влиянием па-
разитных параметров электрорадиоэлементов на 
работу преобразователя. В окрестности коэффи-
циента заполнения D = 0.5 наблюдаются практи-
чески тождественные значения размахов пульса-
ций токов и напряжений, полученных при расчете 
и моделировании.

На рис. 3 и рис. 4 видно, что минимальная раз-
ница между рассчитанными значениями и резуль-
татами моделирования наблюдаются при коэффи-
циентах заполнения D от 0.45 до 0.60. Для ∆iL1  ми-
нимальная разница составляет 6 мА (2.2% от ∆iL1м)  
при D = 0.60, для ∆iL2   — 2 мА (0.9% от ∆iL2м)  
при D = 0.50, для ∆uC1  — 0.2 мВ (1.5% от ∆uC1м)  
при D = 0.50. Разница ∆uC 2  — 0.1 мВ (0.63% от ∆uC 2м)  
при D = 0.45.

При изменении коэффициента заполнения D 
относительно минимума разница между расчет-
ными значениями и  значениями, полученны-
ми при моделировании, увеличивается. Так, для 
∆iL1  разница составляет 14 мА (10%) и 9 мА (3%), 
для ∆iL2  — 13 мА (9%) и 68 мА (24%), для ∆uC1 — 
0.62 мВ (14%) и 10.55 мВ (23%), а для ∆uC 2 — 2.4 мВ 
(28%) и 17 мВ (23%), при коэффициентах заполне-
ния D равных 0.3 и 0.7 соответственно.

Результаты исследования влияния частоты ком-
мутации f силового транзистора VT1 на размахи 
пульсаций токов и напряжений представлены на 
рис. 5 и рис. 6.

На рис.  6 хорошо видна предельность непре-
рывной математической модели [8, 10] при частоте 
менее 200 кГц.

Расхождение результатов расчета и моделирова-
ния размахов пульсаций токов ∆iL1  достигает 86 мА  
(4.2% от ∆iL1м) и 217 мА (10% от ∆iL2м) для ∆iL2,  
а отличия значений размахов пульсаций напряже-
ния ∆uC1  достигают 312 мВ (66.7% от ∆uC1м) и 421 мВ  
(62.7% от ∆uC 2м) для ∆uC 2.

При частоте коммутации f силового транзи-
стора рассматриваемого DC/DC преобразователя, 
превышающей 200 кГц, минимальные отклонения 
для пульсаций тока ∆iL1 наблюдаются на частоте 
250 кГц и составляют 7 мА (1.6%), пульсации тока 
∆iL2  совпадают с  ∆iL2м  на частоте 650 кГц, а для 
пульсаций напряжения ∆uC1 — 5 мкВ (0.03%) на 
частоте 550 кГц и для ∆uC 2 — 27 мкВ (0.12%) на ча-
стоте 550 кГц.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Cоставлены эквивалентные схемы для 
DC/DC преобразователя, построенного по 
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топологии SEPIC, в режимах накопления и переда-
чи энергии. В соответствии с правилами Кирхгофа 
были записаны системы уравнений для обеих фаз 
работы устройства. Для формулировки математи-
ческой модели в матричном виде системы уравне-
ний были преобразованы в матричный вид.

Представляя мгновенные токи и напряжения 
как суммы постоянной и переменной составляю-
щих, были записаны системы уравнений, описыва-
ющие работу преобразователя в режимах накопле-
ния и передачи энергии. Используя полученные 
выражения для постоянных составляющих токов 
и напряжений и проинтегрировав системы урав-
нений, описывающие каждую фазу, впервые сфор-
мулированы уравнения для определения пульса-
ций токов, протекающих через обмотку дросселей, 
и напряжений на конденсаторах, основанные на 
предельной непрерывной математической модели.

Для проверки достоверности расчетов разма-
хов пульсаций выполнено сравнение результатов, 
полученных с  использованием предельной не-
прерывной математической модели, с результата-
ми моделирования DC/DC преобразователя. Ис-
следовано влияние коэффициента заполнения D 
и частоты переключения f силового транзистора 
на размахи пульсаций характерных токов и напря-
жений. При коэффициенте заполнения D, близком 
к 0.5 размаха пульсации, вычисленные с помощью 
математической модели, совпали с результатами 
моделирования.

Минимальное расхождение результатов рас-
чета и  моделирования при изменении коэффи-
циента заполнения D составляет: 6 мА (2.2%) для 
∆iL1, 2 мА (0.9%) для ∆iL2, 0.2 мВ (1.5%) для ∆uC1  
и 0.1 мВ (0.63%) для ∆uC 2. При изменении часто-
ты коммутации f минимальная разница составляет: 
для ∆iL1 — 7 мА (1.6%), для ∆iL2 — 0 мА, для ∆uC1 — 
5 мкВ (0.03%) и для ∆uC 2 — 27 мкВ (0.12%).

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ

1.	 Шубин В.В. Высоковольтный КМОП преобразо-
ватель уровня напряжения для низковольтового 
технологического процесса // Микроэлектрони-
ка. 2022. Т. 51. № 3. С. 202–211. 

	 DOI: 10.31857/S0544126922020089. EDN: PELNYF.
2.	 Бабенко В.П., Битюков В.К., Симачков Д.С. Пони-

жающе-повышающий DC/DC преобразователь 
с единственной индуктивностью // Микроэлек-
троника. 2022. Т. 51. № 1. С. 60–70. 

	 DOI: 10.31857/S0544126921060041. EDN: ESWIIC.
3.	 Применение преобразователей постоянно-

го напряжения в  составе энергетической уста-
новки электрического транспортного сред-
ства / В.Е.  Ютт, В.В. Лохнин, К.М. Сидо-
ров, К.Х. Гулямов  // Вестник Московского 

автомобильно-дорожного государственного тех-
нического университета (МАДИ). 2015. № 4(43). 
С. 34–40. 

	 EDN: UYSEBH.
4.	 Битюков В.К., Симачков Д.С., Бабенко В.П. Схе-

мотехника электропреобразовательных устройств: 
Учебник для студентов, обучающихся по направ-
лениям бакалавриата 11.03.01 “Радиотехника”, 
11.03.02 “Инфокоммуникационные технологии 
и  системы связи”, 11.03.03 “Конструирование 
и технология электронных средств”, магистратуры 
11.04.01 “Радиотехника”, а также по специальности 
специалитета 11.05.01 “Радиоэлектронные системы 
и комплексы”, для углубленного изучения дисци-
плины “Схемотехника электронных устройств”. 
Вологда: Инфра-Инженерия, 2023. 384 с.

5.	 Мыслимов Д.А. Математическое моделирование 
понижающего DC/DC-преобразователя в среде 
NI Multisim // Перспективы науки. 2023. № 3(162). 
С. 80–83. 

	 EDN: EEPFUZ.
6.	 Коршунов А. Методика построения непрерывных 

моделей импульсных преобразователей напряже-
ния постоянного тока // Компоненты и техноло-
гии. 2006. № 8(61). С. 124–130. 

	 EDN: MTFMUV.
7.	Лавренов А.И., Битюков В.К. Математическая мо-

дель DC/DC-преобразователя, построенного по 
топологии SEPIC // Russian Technological Journal. 
2024. № 1. С. 48–58.

8.	 Коршунов А. Импульсный преобразователь напря-
жения постоянного тока по схеме Чука // Сило-
вая электроника. 2017. Т. 4. № 67. С. 60–66. 

	 EDN: ZQLXRR.
9.	 Битюков В.К., Лавренов А.И., Малицкий Д.А. Ма-

тематическая модель DC/DC преобразователя, 
построенного по Zeta топологии (часть 1) // Про-
ектирование и технология электронных средств. 
2022. № 4. С. 53–57. 

	 EDN: SGUTFI.
10.	 	Битюков В.К., Лавренов А.И., Малицкий Д.А. Ма-

тематическая модель DC/DC преобразователя, 
построенного по Zeta топологии (часть 2) // Про-
ектирование и технология электронных средств. 
2023. № 1. С. 48–53. 

	 EDN: VXPIIR.
11.	 Бабенко В.П., Битюков В.К. Энергетические и шу-

мовые характеристики конверторного преобра-
зователя SEPIC/Cuck с биполярным выходом // 
Микроэлектроника. 2021. Т. 50. № 5. С. 394–400. 

	 DOI: 10.31857/S0544126921040025.  
	 EDN: SGUPMB.



	 МИКРОЭЛЕКТРОНИКА	 том 53	 № 2	 2024

168	 Битюков, Лавренов

REFERENCES

1.	 Shubin V.V. A high voltage CMOS voltage level con-
verter for a low voltage process // Russian Microelec-
tronics. 2022. V. 51. No. 3. P. 155–163.

2.	Babenko V.P., Bityukov V. K., Simachkov D. S. DC/DC 
Buck-Boost Converter with Single Inductance // Rus-
sian Microelectronics. 2022. V. 51. No. 1. P. 60–70. 
DOI: 10.31857/S0544126921060041. EDN: ESWIIC.

3.	 The use of DC-DC converters within the power in-
stallation of the electric vehicle / V.E. Yutt, V.V. Loh-
nin, K.M. Sidorov, K.H. Gulyamov // Vestnik MADI 
(in Russian). 2015. No. 4(43). P. 34–40. 

	 EDN: UYSEBH.
4.	Bityukov V.K., Simachkov D.S., Babenko V.P. Circuitry 

of electric power converters: Textbook for undergradu-
ate students specialized in 11.03.01 — Radio engineer-
ing, 11.02.03 — Infocommunication technologies and 
communication systems, 11.03.03 — Design and tech-
nology of electronic means; for Master’s students: 
11.04.01 — Radio engineering; for students in the special-
ity 11.05.01 — Radio electronic systems and complexes; 
for in-depth study of the discipline “Circuitry of elec-
tronic devices”. Vologda: Infra-Engineering, 2023. 384 p.

5.	Myslimov D.A. Mathematical Modeling of a DC/DC 
Buck Converter in NI // Science Prospects. 2023. 
No. 3(162). P. 80–83. 

	 EDN: EEPFUZ.

6.	Korshunov A. Methodology for constructing continu-
ous models of pulsed DC voltage converters // Compo-
nents and Technologies. 2006. No. 8(61). P. 124–130.  
EDN: MTFMUV.

7.	Lavrenov A.I., Bityukov V.K. Mathematical model 
of a DC/DC converter based on SEPIC topology // 
Russian Technological Journal. 2024. V. 12. No. 1. 
P. 69–79.

8.	Korshunov A. Pulsed DC voltage converter based on 
the Chuk scheme // Silovaya Elektronika [in Russian]. 
2017. V. 4. No. 67. P. 60–66. 

	 EDN: ZQLXRR.
9.	Bityukov V.K., Lavrenov A.I., Malitsky D.A. Mathemat-

ical model of a DC/DC converter based on SEPIC 
topology. (Part 1) // Design and Technology of Elec-
tronic Means. 2022. No. 4. P. 53–57. 

	 EDN: SGUTFI.
10.	 	Bityukov V.K., Lavrenov A.I., Malitsky D.A. Mathe-

matical model of a DC/DC converter based on SEPIC 
topology (Part 2) // Design and Technology of Elec-
tronic Means. 2023. No. 1. P. 48–53. 

	 EDN: VXPIIR.
11.	Babenko V.P., Bityukov V.K. Energy and noise charac-

teristics of a SEPIC/CUK converter with bipolar out-
put // Russian Microelectronics. 2021. V. 50. No. 5. 
P. 357–363. 

	 DOI: 10.31857/S0544126921040025. EDN: SGUPMB.

RIPPLE OF A DC/DC CONVERTER BASED ON SEPIC TOPOLOGY
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Mathematical models serve as the basis for unified methods for the calculation and designing of radio-
electronic devices. The developed limiting continuous mathematical model of a DC/DC converter, built 
using SEPIC topology, allows to determine the range of changes in currents flowing through the inductor 
windings and voltages on the capacitor plates, as well as to determine their maximum and minimum 
values for various converter parameters, such as switching frequency of the power switch, fill factor, 
element ratings, etc. The research results have shown that the phase coordinates of the mathematical 
model tend to the real values of currents and voltages of the converter when the switching frequency of 
the power switch is more than 200 kHz. Correspondence is established between the calculated values of 
the pulsation ranges and the results obtained during modelling (with changes in the filling factor and 
switching frequency of the power switch).

Keywords: converter, DC/DC, SEPIC, topology, mathematical model, current and voltage ripple, switching 
frequency, fill factor, element ratings, calculation, modelling
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1. ВВЕДЕНИЕ

В современном промышленном производстве 
наблюдается тенденция увеличения доли солнеч-
ных элементов (СЭ), изготовленных на основе 

“солнечного кремния”, что обусловлено его отно-
сительной дешевизной [1]. Однако “солнечный 
кремний” имеет меньшее время жизни неоснов-
ных носителей заряда (ННЗ) вследствие наличия 
в нем достаточно высокого содержания технологи-
ческих примесей (Fe, Cu, Au, Cr и т. д.), что затруд-
няет получение высокого коэффициента полезного 
действия солнечных элементов, изготовленных на 
его основе [2].

Для повышения эффективности СЭ на основе 
“солнечного кремния” необходимо, прежде всего, 
увеличить время жизни фотогенерируемых носи-
телей заряда (τ) [3], а также уменьшить оптические 
и электрические потери энергии [4, 5]. Увеличение 
τ неосновных носителей заряда (ННЗ) в солнеч-
ных элементах возможно путем геттерирования 
неконтролируемых примесных атомов. Одним из 

перспективных методов является введение в мате-
риал кластеров атомов никеля [6–9]. Известно [10, 
11], что распределение концентрации атомов нике-
ля после проведения диффузии имеет существен-
ную неоднородность – высокая приповерхност-
ная концентрация, достаточно быстро спадающая 
вглубь, и  сравнительно постоянная ее величина 
в объеме.

В  работах [12, 13] показано, что диффузион-
ное легирование атомами никеля с лицевой сто-
роны солнечного элемента с глубоко залегающим 
p–n-переходом приводит к  увеличению его эф-
фективности. Однако в настоящее время неясны 
физические механизмы влияния кластеров атомов 
никеля, в  том числе находящихся в  приповерх-
ностной области, на эксплуатационные параметры 
кремниевых СЭ. Исследование влияния кластеров 
примесных атомов никеля на параметры кремни-
евого солнечного элемента представляет большой 
практический интерес в силу технологических осо-
бенностей легирования никелем [14–17]. Целью 

DOI: 10.31857/S0544126924020061
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работы являлось установление влияния атомов 
никеля, находящихся как в объеме, так и в припо-
верхностном обогащенном слое, на эффективность 
кремниевых СЭ.

2. МЕТОДИКА ПРОВЕДЕНИЯ 
ЭКСПЕРИМЕНТОВ

Для исследований использовались полирован-
ные кремниевые пластины монокристаллического 
кремния, выращенного по методу Чохральского, 
марки КДБ‑0.5 толщиной 380 мкм. Удельное со-
противление составляло 0.5 Ом × см, содержание 
кислорода (NO) – ~7 × 1017 см–3, плотность дис-
локаций – не более 102 см–2, время жизни ННЗ – 
τ > 6 мкс. Слой чистого никеля толщиной 1 мкм на-
пылялся в вакууме. Диффузия никеля проводилась 
в интервале температур Тдифф = 750–1250 C в тече-
ние t = 30 мин на воздухе. После диффузии для ак-
тивации процесса геттерирования неконтролиру-
емых рекомбинационно-активных примесей осу-
ществлялся дополнительный термический отжиг 
на воздухе в интервале температур Тотж = 600–1100
C в течение t = 30 мин [18–20]. После каждой тех-
нологической операции проводились очистка по-
верхности и химическая обработка пластин (10% 
HCl, 10% HF) в целях удаления остатков никеля 
и оксида кремния с поверхности.

Распределение атомов никеля в  приповерх-
ностном слое кремния измерялись с  помощью 
масс-спектрометра CAMECA IMS‑6f Magnetic 
Sector SIMS (SIMS). Элементный состав кластеров 
никеля как на поверхности, так и на сколе образца 
исследовался на сканирующем электронном ми-
кроскопе марки TESCAN MIRA3 в режиме рент-
геновского локального зондового микроанализа. 
Скол образцов сканировали с шагом 0.5 мкм, на-
чиная от лицевой стороны (сторона, легированная 
никелем).

Для изучения влияния атомов никеля на пара-
метры СЭ (Jк.з – плотность тока короткого замы-
кания, Ux.x – напряжение холостого хода, ξ – ко-
эффициент заполнения вольт-амперной характе-
ристики (ВАХ), Pmах – максимальная отдаваемая 
мощность) и время жизни ННЗ были изготовлены 
СЭ, р–n-переход в которых создавался диффузи-
ей фосфора в кремниевые пластины р-типа КДБ 
0.5 при Tдифф = 1000 C в течение t = 0.5 ч. Глуби-
на залегания р–n-перехода составляла 0.5 мкм. За-
тем пластины разрезались на отдельные образцы 
размерами 1 × 1 см2. Для исследований формиро-
вались три группы СЭ: I группа – контрольные; 
II группа – тонкий слой чистого никеля толщиной 
1 мкм, который напылялся в вакууме на тыльную 
сторону пластины после проведения диффузии 
фосфора; III группа – тонкий слой чистого нике-
ля толщиной 1 мкм, напылялся в вакууме на лице-
вую сторону. Диффузия никеля проводилась в ин-
тервале температур Tдифф = 750–1250 C в течение 

t = 3–30 мин. После диффузии фосфора и нике-
ля тыльный слой пластины, обогащенный нике-
лем и фосфором, удалялся шлифовкой на глубину 

~10 мкм. Дополнительный геттерирующий терми-
ческий отжиг проводился при Тотж = 750–800 C. 
Вольт-амперные характеристики и время жизни 
ННЗ в базе СЭ измерялись после формирования 
никелевого контакта. Просветляющее покрытие 
на поверхности элементов отсутствовало. Время 
жизни ННЗ в полученных структурах измерялось 
методом [21].

Для выявления относительного вклада “по-
верхностных” и  “объемных” атомов никеля на 
параметры СЭ дополнительно исследовались об-
разцы, в которых диффузия никеля проводилась 
при Tдифф = 850 C в течение t = 30 мин до форми-
рования p–n-перехода (при этом толщина при-
поверхностного обогащенного слоя оценивается 
величиной 2.0–2.5 мкм [11, 13]). После диффузии 
никеля с лицевой поверхности образцов полиров-
кой удаляли обогащенный Ni поверхностный слой 
толщиной до 5 мкм. Затем формировался p–n-пе-
реход по вышеприведенной технологии и прово-
дился дополнительный термический отжиг при 
Тотж = 750–800 C в течение t = 30 мин (группа об-
разцов IV).

3. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ

Исследования распределения никеля после 
проведения диффузии показали, что приповерх-
ностная концентрация никеля может достигать 
nS ~ 4 × 1021 см–3, толщина обогащенного Ni слоя 
составляет d ~ 3.25 мкм (рис. 1). На тыльной сторо-
не также появляется обогащенный слой с концен-
трацией порядка nS ~ 1020 см–3, однако небольшой 
толщины (d ~ 0.5 мкм). В объеме образцов никель 
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Рис. 1. Распределение атомов никеля в лицевом (1) 
и тыльном (2) слое кремния после диффузии из ме-
таллической пленки никеля, напыленной на лицевую 
поверхность пластины (Тдифф = 1200 C, t = 30 мин).
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в  объеме образца составляют nk ≈ 1011–1013  см–3, 
в приповерхностной области nk ≈ 1013–1015 см–3.

Для определения термической стабильности 
кластеров никеля был проведен дополнитель-
ный термический отжиг. Установлено, что при 
Tотж = 650–800 С происходит увеличение разме-
ров кластеров никеля, а при Tотж > 900 С кластеры 
исчезают, т. е. идет распад кластеров. Измерение 

распределен практически однородно (с  концен-
трацией в  зависимости от режима диффузии 
nNi ≈ 1016 –2 × 1018 см–3). При этом лицевая поверх-
ность образцов по данным локального рентгенов-
ского зондового микроанализа содержит 96.58 ат.% 
кремния, 1.44 ат.% никеля и 1.98 ат.% кислорода 
(рис. 2). Это позволяет констатировать, что на по-
верхности отсутствуют сплошные пленки силици-
дов никеля. Экспериментально также установлено, 
что обогащенный Ni слой сохраняется при последу-
ющих термообработках с температурой ниже 900 C,  
а  максимальная концентрация атомов никеля 
в приповерхностных областях практически не за-
висит от времени диффузии и  слабо зависит от 
температуры диффузии никеля.

Исследования методом вторичной ионной 
масс-спектрометрии показали, что диффузион-
но-введенный никель распределен в  кремнии 
в  виде кластеров (рис.  3). При этом средняя по-
верхностная концентрация атомов Ni состав-
ляет ~ 6 × 1014 ат/см2. По данным электронной 
и ИК-микроскопии (рис. 4) установлено, что по-
верхностная плотность кластеров никеля составля-
ет ~5 × 106–107 см–2 на лицевой поверхности крем-
ния и ~(4–5) × 106 см–2 в объеме (измеренная на 
сколе образца). Распределение кластеров в объеме 
практически однородно, их размер не превыша-
ет 0.5 мкм (примерно 20–200 нм), это согласуется 
с результатами работ [22–25]. Рассчитанные на ос-
нове полученных данных концентрации кластеров 
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Рис. 2. Элементный состав лицевой поверхности об-
разцов кремния образцов, диффузионно-легирован-
ных атомами никеля.

Рис.  3. Снимок поверхности кремния, легирован-
ного никелем, полученный методом SIMS для ио-
нов: а — Ni+ (яркие точки соответствуют скоплениям 
атомов никеля); б — Si+ (яркие точки соответствуют 
кремнию).
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Рис. 4. Изображение точек исследования состава в образцах кремния, легированных никелем, в приповерхностной 
области (а) и объеме (б) образцов.

Рис. 5. Изображение и элементный состав “поверхностных” (а) и “объемных” (б) кластеров никеля (получены 
с помощью рентгеновского локального зондового микроанализа) после дополнительного термического отжига  
при Tотж = 800 C.
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состава кластеров до проведения термообработок 
показало, что кластеры на поверхности кремния 
состоят в основном из атомов кремния – 84.93% 
и  никеля – 13.38%, в  их составе имеются также 
неконтролируемые примеси атомов Сu, Fe, Cr 
(рис. 5). После проведения дополнительной тер-
мообработки (Tотж = 800 С, t = 30 мин) концен-
трация никеля в составе кластера увеличивается 
до ~40–60%, кислорода – до ~30–35% и быстро 
диффундирующих примесей (БДП) – до ~30–50% 
относительно их концентраций до термоотжига. 
Полученные результаты дают основание конста-
тировать эффективное геттерирование кластера-
ми никеля технологических примесей, которые 
действуют как центры рекомбинации в кремнии. 
Следствием этого должно быть значительное уве-
личение времени жизни ННЗ, в первую очередь за 
счет формирования высоких концентраций класте-
ров никеля в приповерхностных слоях.

Исследования влияния диффузионного легиро-
вания никелем монокристаллического кремния на 
время жизни ННЗ показали (табл. 1), что после до-
полнительного термического отжига τ в контроль-
ных образцах (группа I) практически не изменилось 
(в исходных оно составляло 5–7 мкс). В то же время 
в образцах группы II (никель напылялся на тыль-
ную сторону СЭ) среднее значение τ после проведе-
ния диффузии никеля увеличивается в 1.35–1.4 раза 
по сравнению с контрольными образцами. После 
термического отжига τ увеличивается еще пример-
но на 20–25%. Суммарное увеличение τ составляет 
примерно 1.5–1.6 раза относительно контрольных 
образцов. В  группе III (никель напылялся на ли-
цевую сторону) среднее значение τ увеличивается 
в 1.6–1.7 раза после проведения диффузии никеля 

(при Тдифф = 1200 C). После дополнительного тер-
мического отжига происходит дополнительное 
увеличение τ на 30–35%, т. е. общее увеличение 
τ составляет 1.9–2 раза относительно контроль-
ных СЭ. Следует отметить, что эффект увеличе-
ния времени жизни ННЗ при легировании ни-
келем СЭ не зависит от способа его введения: до 
или после создания р–n-перехода. На рис. 6 пред-
ставлены ВАХ СЭ I и III группы (диффузия нике-
ля проводилась до создания p–n-перехода). Вид-
но, что эффективность кремниевого СЭ в резуль-
тате легирования атомами никеля увеличивается 
на ~29% по сравнению с контрольным образцом 
(Рmах с  12.08 до 15.61 мВт/см2 соответственно). 
Экспериментально установлено, что оптималь-
ной температурой диффузии никеля является 
Тдифф = 800–850 C, а температурой дополнительного 
термического отжига – Тотж = 750–800 C. Применение 
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Δx, µm Рис. 6. Вольт-амперные характеристики солнечных 
элементов и электрофизические параметры (таблица)  
элементов I и III группы после дополнительного тер-
моотжига при Тотж = 750–800 C (ΔРmах / Рmах — отно-
сительное изменение максимальной мощности по 
сравнению с контрольными образцами).

Рис. 7. Изменение Jк.з, Uх.х, Рmах и τ солнечных эле-
ментов в зависимости от толщины удаленного при-
поверхностного обогащенного никелем слоя относи-
тельно СЭ без удаления обогащенного никелем слоя.

Таблица 1. Время жизни ННЗ всех групп СЭ после 
проведения диффузии никеля и термоотжига и его 
изменение для II и III группы относительно параме-
тров I группы

Группа I II III
Tдифф = 1200 C,
t = 30 мин

Отжиг Диффузия никеля

τ, мкс 5–6 7–8 9

Δτ / τI, раз — 1.35–1.4 1.6–1.7

Тотж = 750–800 C,
t = 1 ч

Дополнительный термический 
отжиг

τ, мкс 5–7 9 12

Δτ / τI, раз 1–1.15 1.5–1.55 1.9–2
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данных технологических режимов позволяет повы-
сить эффективность кремниевых СЭ на 25–30%, 
что согласуется с результатами [14, 15].

В  целях установления относительного вкла-
да “поверхностных” и “объемных” кластеров ни-
келя производилось послойное удаление припо-
верхностного сильнолегированного никелем слоя, 
сформированного в процессе его диффузии. В дан-
ных экспериментах p–n-переход формировался 
после удаления соответствующей части обогащен-
ного Ni слоя. Как видно из рис. 7, с увеличением 
толщины удаленного лицевого слоя Δх максималь-
ная снимаемая мощность СЭ III группы уменьша-
ется, после удаления слоя в 5 мкм максимальная 
мощность падает на ~20–25% по сравнению с ана-
логичным параметром для образцов с Δх = 0 мкм. 
Результаты измерения время жизни ННЗ также по-
казали, что при увеличении толщины удаленного 
лицевого слоя τ монотонно уменьшается, а после 
удаления 1.5 мкм практически не изменяется. Сле-
дует отметить, что даже после удаления Δх = 5 мкм 
значение τ в данных СЭ в 1.6–1.65 раза (24–26 мкс) 
больше, чем в  контрольном солнечном элемен-
те (14–16 мкс). Полученные экспериментальные 
результаты свидетельствуют о существенном сни-
жении концентрации рекомбинационно-актив-
ных центров в  солнечных элементах, в  которых 
проводилась диффузия примеси никеля. Это, по 
всей видимости, обусловлено геттерирующим 
действием как “объемных”, так и  “поверхност-
ных” кластеров никеля. Причем наличие в образ-
цах “поверхностных” кластеров дает более суще-
ственный вклад в повышение эффективности СЭ 
по сравнению с “объемными” кластерами. В связи 
с этим можно заключить, что повышение эксплуа-
тационных параметров исследовавшихся в настоя-
щей работе солнечных элементов в значительной 
степени обусловлено геттерирующим действием 
приповерхностного слоя с концентрацией никеля 
nS ~ 1020–1021 см–3 толщиной в несколько микроме-
тров, образующегося в процессе диффузии Ni.

Как известно [26], при создании эмиттера сол-
нечного элемента диффузией фосфора происходит 
образование “мертвого слоя” вследствие формиро-
вания силицидов фосфора. Это приводит, с одной 
стороны, к повышению сопротивления эмиттер-
ного слоя, а с другой стороны – к снижению вре-
мени жизни ННЗ вследствие генерации различных 
типов дефектов структуры в  n+-области. В  этой 
связи наличие обогащенного никелем слоя может 
также оказывать влияние как на время жизни ННЗ, 
так и на сопротивление лицевого слоя солнечно-
го элемента. Вследствие взаимодействия никеля 
с фосфором в приповерхностном слое часть его 
будет исключена из реакций формирования сили-
цидов. Это обусловит уменьшение эффективности 
рекомбинационных процессов и увеличение под-
вижности носителей заряда в слое эмиттера за счет 

устранения “мертвого” слоя. Уменьшение реком-
бинации приводит в росту концентрации оптиче-
ски генерированных носителей заряда в лицевом 
слое СЭ и, как следствие, к увеличению коэффи-
циента заполнения ВАХ (ξ). Кроме того, увеличе-
ние подвижности в слое эмиттера снизит омиче-
ские потери, также увеличивая ξ.

Измерение поверхностного сопротивления 
эмиттера (n+-слоя) показало его уменьшение до 
15–20% после проведения дополнительного тер-
мического отжига. В солнечных элементах, име-
ющих обогащенную никелем область на лицевой 
стороне p–n+-перехода, коэффициент заполнения 
ВАХ вырос на 6–7% по сравнению с аналогичной 
характеристикой для контрольного СЭ.

Следует отметить, что измерения поверхност-
ного сопротивления, произведенные при послой-
ном удалении легированного никелем кремния 
(до  формирования p–n-перехода), показали не-
значительное влияние никеля на объемное сопро-
тивление кремния. Это позволяет заключить, что 
в исследуемых образцах основная часть атомов ни-
келя не является электроактивной, что согласуется 
с результатами работ [9, 25]. Полученные резуль-
таты обусловлены взаимодействием электроней-
тральных атомов примеси никеля, находящихся 
в междоузельном положении или кластерах, с тех-
нологическими примесями.

4. ОБСУЖДЕНИЕ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ 
РЕЗУЛЬТАТОВ

Как было сказано выше, атомы никеля, введен-
ные в объем монокристаллического кремния ме-
тодом диффузии, формируют кластеры как в при-
поверхностной области, так и  в  объеме [22–25]. 
Центрами зарождения кластеров никеля служат 
атомы кислорода и другие дефекты решетки крем-
ния, в большом количестве находящиеся вблизи 
поверхности, а также образующиеся в диффузион-
ном слое n+-типа СЭ. Эти кластеры действуют как 
геттерирующие центры для различных неконтро-
лируемых примесей (O, Cu, Fe, Cr, Au [10, 15, 20]) 
и других дефектов различной природы [25]. Основ-
ной вклад в энергию взаимодействия атомов при-
меси кластерами включений второй фазы в полу-
проводниках дают упругое и  электрическое вза-
имодействия. Преобладающим является упругое 
взаимодействие, обусловленное различием атом-
ных радиусов примеси и матрицы. Таким образом, 
основной движущей силой геттерирующего дей-
ствия кластеров никеля (а также отдельных атомов 
никеля, находящихся в междоузельном положении) 
являются поля упругих напряжений, формирую-
щиеся вокруг кластеров и обусловленные различи-
ем в атомных радиусах кремния и никеля (соответ-
ственно 1.11 и 1.24 Å) [27]. Атомам технологических 
примесей энергетически выгодно коагулировать на 
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оборванных связях вокруг кластеров, снижая та-
ким образом энергию упругой деформации решет-
ки. Следует отметить, что ранее подобный эффект 
геттерирования технологических примесей на-
блюдался при легировании монокристаллическо-
го кремния примесями редкоземельных элементов 
(РЗЭ), что приводило, в частности, к увеличению 
почти в 2 раза энергетического разрешения детек-
торов ионизирующих излучений, изготовленных 
на монокристаллическом кремнии, легированном 
РЗЭ, для α-частиц 239Pu с энергией 5.4 МэВ вслед-
ствие увеличения в  данном материале времени 
жизни ННЗ [28, 29].

Эффект геттерирования быстродиффундирую-
щих технологических примесей (БДП) кластерами 
никеля обусловлен следующими факторами:

– на поверхности всегда имеется большое коли-
чество микродефектов, что приводит к интенсив-
ной преципитации никеля. Преципитаты являются 
практически чистым металлом и имеют повышен-
ную энергию связи с БДП (до ~2.7 эВ для моно-
кристаллического никеля [30, 31]);

– в приповерхностной области концентрация 
атомов никеля больше, чем в объеме, на 2–3 по-
рядка, поэтому эффективность геттерирования 
в приповерхностной области больше за счет боль-
шего количества образованных кластеров и преци-
питатов [10–13];

– скорость геттерирования в объеме СЭ меньше 
вследствие меньшей концентрации кластеров нике-
ля и малого числа преципитатов. Учитывая высокий 
коэффициент диффузии БДП, они быстро достига-
ют лицевой и тыльной поверхностей СЭ, где высо-
кая концентрация преципитатов и кластеров нике-
ля, а также больше энергия связи атомов БДП;

– процесс геттерирования кластерами никеля 
усиливается при дополнительном термическом от-
жиге. Дополнительный термический отжиг ускоря-
ет достижение равновесия, однако очень высокая 
температура отжига (Tотж > 900 С) приводит к рас-
паду кластеров и преципитатов никеля [24–26].

В  процессе формирования р–n-перехода СЭ, 
а  также дополнительного термического отжига 
при Тотж = 700–800 C характер распределения ни-
келя по объему практически не изменяется. Отсю-
да можно сделать вывод о преимущественном вли-
янии приповерхностного обогащенного никелем 
слоя на параметры СЭ.

Известно [9, 22], что электронейтральные ато-
мы никеля, находящиеся в междоузельных мета-
стабильных состояниях в  решетке кремния, как 
в процессе диффузии, так и при дополнительном 
низкотемпературном термическом отжиге стремят-
ся к более энергетически выгодному состоянию. Во 
время диффузии и охлаждения электронейтраль-
ные атомы никеля образуют зародыши кластеров 
и преципитатов, а дополнительный термический 

отжиг активирует процессы образования и роста 
размеров кластеров. В  процессе формирования 
р–n-перехода СЭ, а  также дополнительного тер-
мического отжига при Тотж = 700–800 C характер 
распределения никеля по объему практически не 
изменяется. Отсюда можно сделать вывод о преи-
мущественном влиянии приповерхностного обога-
щенного никелем слоя на параметры СЭ.

Следует отметить, что эффективность умень-
шения концентрации рекомбинационных цен-
тров при геттерировании непосредственно связа-
на с пределом растворимости атомов никеля в тех-
нологических условиях диффузии, так как именно 
данная величина определяет концентрацию кла-
стеров. С  повышением температуры диффузии 
концентрация электронейтральных атомов никеля 
увеличивается, концентрация кластеров растет, как 
следствие, концентрация рекомбинационных цен-
тров уменьшается [15]. Однако, как правило, с уве-
личением температуры и длительности диффузии 
концентрация рекомбинационных центров также 
увеличивается [7]. Следовательно, время жизни 
ННЗ в СЭ уменьшается, а это приводит к сниже-
нию КПД. Кроме того, формирование p–n-перехо-
да диффузией фосфора или бора проводится обыч-
но при температурах 900–1050 C, что также всегда 
обуславливает увеличение концентрации рекомби-
национных центров и существенное уменьшение τ 
[1–4]. Указанные факторы определяют необходи-
мость оптимизации технологических условий гет-
терирования никелем.

С  технологической точки зрения нанесение 
слоя металлического никеля на поверхность крем-
ния для геттерирования можно осуществлять так-
же и химическими путем (одновременно на десят-
ки пластин), а  диффузию атомов никеля можно 
проводить на открытом воздухе при относительно 
низкой температуре (Тдифф = 800–850 C в течение 
30 мин). Исходя из этого метод предварительного 
легирования кремния никелем из химически осаж-
денного слоя может быть перспективен для внедре-
ния в промышленную технологию производства 
солнечных элементов. Данный метод может быть 
без существенных изменений совмещен со стан-
дартными технологическими процессами изготов-
ления СЭ на предприятиях современной электро-
ники и позволит с небольшими дополнительными 
финансовыми и материальными затратами повы-
сить эффективность солнечных элементов на ос-
нове монокристаллического кремния.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Установлено, что легирование солнечных эле-
ментов атомами никеля позволяет увеличить в них 
время жизни неосновных носителей заряда в ма-
териале до 2 раз, а эффективность преобразова-
ния солнечной энергии – на 20–25%. Полученные 
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экспериментальные результаты обусловлены взаи-
модействием электронейтральных атомов примеси 
никеля, находящихся в междоузельном положении 
или кластерах, с  технологическими примесями. 
В процессе диффузии и последующего преципи-
тирующего отжига никель формирует кластеры 
как в приповерхностной области, так и в объеме 
образцов. Показано, что распределение класте-
ров никеля в  объеме материала является прак-
тически однородным, а их размер не превышает 
0.5 мкм. Концентрация кластеров в объеме состав-
ляет ~1011–1013 см–3, а в приповерхностном слое – 

~1013–1015 см–3. Установлено, что в повышении эф-
фективности солнечных элементов определяющую 
роль играют процессы геттерирования кластерами 
никеля рекомбинационно-активных быстродиф-
фундирующих технологических примесей, проис-
ходящие в обогащенной никелем лицевой припо-
верхностной области солнечных элементов.
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INFLUENCE OF NICKEL IMPURITIES ON THE OPERATIONAL  
PARAMETERS OF A SILICON SOLAR CELL
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The results of studies of the influence of nickel impurities introduced by diffusion into monocrystalline 
silicon on the characteristics of solar cells are presented. It has been established that doping with nickel 
atoms makes it possible to increase the lifetime of minority charge carriers in the material by up to 2 
times, and the efficiency of solar cells by 20–25%. It was shown that the distribution of nickel clusters in 
the volume of the material is almost uniform, and their size does not exceed 0.5 μm. The concentration 
of clusters in the volume is ~1011–1013 cm–3, and in the near-surface layer — ~1013–1015 cm–3. The 
physical mechanisms of the influence of bulk and near-surface clusters of nickel atoms on the efficiency 
of silicon solar cells have been identified. It has been established experimentally that the processes of 
gettering of recombination-active technological impurities by nickel clusters, which occur in the nickel-
enriched front surface region of solar cells, play a decisive role in increasing their efficiency.

Keywords: silicon solar cell, diffusion, nickel clusters, recombination centers, gettering
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1. ВВЕДЕНИЕ

Объяснение механизмов проводимости полу-
проводниковых структур является одной из важ-
нейших задач в  физике конденсированного со-
стояния. Понимание основных принципов рабо-
ты данных механизмов необходимо для развития 
и  исследования материалов, потенциально при-
годных для создания новых и усовершенствования 
уже существующих микроэлектронных устройств. 
Пористый кремний как один из материалов — кан-
дидатов для решения задач развития эффективной 
микроэлектронной базы представляет интерес вви-
ду универсальности его структуры [1–3]. Допируя 
пористый слой примесью различных химических 
элементов, можно получить совершенно уникаль-
ный электрический материал со специфичным ме-
ханизмом проводимости и  условиями контроля 
протекающего по нему тока. Изменения в  элек-
трических характеристиках таких материалов могут 
оказывать влияние и на их оптические свойства, 
например, на люминесцентные [4], ИК и ап-кон-
версионные оптические свойства [5]. Отсюда вы-
текает уже более узкое применение и  развитие 

данного материала в  технологиях передачи, хра-
нении и считывания информации, а также многие 
другие узконаправленные приложения [6].

В частности, использование примеси редкозе-
мельного элемента (РЗЭ) — эрбия потенциально 
может увеличить ионную проводимость в кристал-
ле [7], а благодаря технологическим особенностям 
приготовления образцов на основе ПК, легирован-
ного эрбием, может реализовываться улучшение 
люминесценции, которая может протекать в ком-
натных условиях [8–10].

Из проведенных исследований известно, что 
наиболее эффективной люминесценцией облада-
ют образцы ПК, в составе которого присутствует 
кубический сесквиоксид эрбия [11]. Данный кри-
сталл может быть отнесен к группе так называемых 
high-k диэлектриков, непосредственно влияющих 
на эффективность электрических свойств полу-
проводниковых материалов, а именно, на умень-
шение диэлектрических потерь материала [12, 13].

Основной целью данной работы является описа-
ние временного изменения электрических свойств 
ПК с ионами эрбия.

DOI: 10.31857/S0544126924020072

В работе рассматриваются основные механизмы проводимости в кремниевых МДП-структурах. Объ-
ектом исследования выступает пористый кремний, легированный эрбиевой примесью водного рас-
твора азотнокислого эрбия Er(NO3)3 • 5H2O методом температурного отжига в диффузионной печи 
при температуре 800°С в течение 1 ч. Представлены сравнительные характеристики вольт-амперных 
и вольт-фарадных зависимостей, описывающих закономерные изменения механизмов токопрохож-
дения и захвата заряда в исследуемых образцах. Результаты работы качественно и количественно опи-
сывают временное изменение электрических характеристик пористого кремния, которые могут быть 
приняты во внимание технологами при понимании механизмов токопереноса в люминесцентных 
структурах пористого кремния с ионами эрбия, а также исследовании и изготовлении светоизлуча-
тельных диодов на его основе.
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2. МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ

Изготовление образцов пористого кремния с 
ионами эрбия состояло из следующих этапов: элек-
трохимическое травление кремниевых пластин с об-
разованием пористого слоя; насыщение пористого 
слоя эрбием из водного раствора соли азотнокисло-
го эрбия; высокотемпературный отжиг на воздухе 
и нанесение омических контактов с помощью кон-
тактно-проводящих паст разного состава.

В данной работе использовались кремниевые 
пластины p-типа с  текстурированной и  шлифо-
ванной поверхностью с удельным сопротивлени-
ем 3 и 5 Ом/см2 соответственно. Пористый слой 
кремния создавался методом анодного травле-
ния на вертикальной электролитической ячейке. 
В качестве травителя выступал раствор фторово-
дородной кислоты, изопропилового спирта и ди-
стиллированной воды в  соотношении 5  : 29  : 6 
соответственно.

Образцы пористого кремния прокапывались во-
дным раствором комплекса Er(NO3)3 • 5H2O, после 
чего подвергались температурному отжигу для диф-
фузии ионов эрбия в пористый слой кремния в от-
крытой печи в атмосфере воздуха. Температура отжи-
га задавалась 800°C и поддерживалась в течение всего 
процесса с точностью до 1°C. Время отжига составля-
ло 60 мин. Температура диффузионного отжига под-
держивалась блоком автоматической регулировки 
температуры, который создал однородное термиче-
ское плато вдоль оси печи. Во избежание термоудара 
образцы помещались в рабочую зону печи постепен-
но и извлекались после остывания печи.

Омические контакты Шотки для серии образцов 
создавались при разной технологии нанесения ме-
талла. Для партии изготовленных образцов, иссле-
дуемых в этой работе, использовалось поверхност-
ное нанесение контактно-проводящих паст (КПП) 
алюминиевого и композитного состава — серебро/
свинец/олово.

Для экспериментального исследования элек-
трофизических характеристик полученных образ-
цов использовалась зондовая станция PS‑4S со-
вместно с источником-измерителем Keithley 2450 
для снятия вольт-амперной характеристики (ВАХ) 
в вертикальном приложении разности потенциалов 
зондов с поверхности области пористого кремния. 
Для получения вольт-фарадной характеристики 
(ВФХ) использовался универсальный измеритель-
ный мост (УИМ) Е7-12.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Основной механизм проводимости МДП-структу-
ры может быть определен из зависимости показателя 
степени γ от значения квадратного корня напряже-
ния U1/2 методами, представленными в работах [14–
17]. Значение γ может быть найдено из отношения 

производной десятичного логарифма тока к произ-
водной такого же логарифма напряжения:

γ =
∂ ( )
∂

log

log( )
,

I

U

где γ — параметр степенного показателя эмпириче-
ской зависимости тока от напряжения; I, U — зна-
чения силы тока и напряжения на кривой ВАХ ис-
следуемых образцов.

3.1. Вольт-амперные характеристики
На рис. 1 показаны зависимости γ от U 1/2 для 

прямой ветви тока искомых МДП-структур и их 
вольт-амперные характеристики, представленные 
в логарифмической шкале для серий измерений 
2015 и 2023 гг.

Из приведенных графиков зависимости меха-
низма проводимости видно, что у большинства све-
жеприготовленных образцов проявляется эффект 
Пула—Френкеля. Исключением является образец 
№ 2, который продемонстрировал квантово-раз-
мерный эффект проводимости кристалла. После 
большого временного периода ожидания в измерен-
ной зависимости картина механизма проводимости 
для каждого образца изменилась и стала индиви-
дуальной. Показатель γ изменяется динамически 
с учетом приложенного напряжения. Такое пове-
дение говорит о меняющихся условиях протекания 
тока через образец пористого слоя. Изменение ме-
ханизмов проводимости коррелирует с изменением 
вольт-фарадной характеристики образцов. Типич-
ное для МДП-структур деградационное поведение 
вольт-амперных характеристик может быть связано 
с ухудшением барьерных свойств контакта металл — 
полупроводник и  увеличением диэлектрических 
потерь [18]. Однако с течением времени не все об-
разцы показали ухудшение электрических харак-
теристик. Образцы № 2 и № 6 с текстурированной 
поверхностью, легированные водным раствором 
азотнокислого эрбия с концентрацией 7%, и оми-
ческими контактами проводящей пасты на основе 
алюминия, лабораторные характеристики которых 
представлены в табл. 1, продемонстрировали увели-
чение проводимости на 36 и 104% соответственно.

Скачки в значениях γ на графиках показывают 
разный характер протекания тока на неоднородной 
морфологии наноструктур. Формирование пленки 
оксида приводит к реорганизации носителей заря-
да в проводящей среде.

Представленные в табл. 1 значения диэлектри-
ческих потерь находились аналитическим путем 
через ВАХ прямого тока по простой зависимости:

R I U= =1 tan ,δ ∆ ∆

где при измерении сопротивления R на участке 
кривой учитывалась абсолютная погрешность кос-
венных измерений:
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Рис. 1. Зависимость механизмов проводимости показателя γ от U1/2 и ВАХ для образцов: a — № 1; б — № 2; в — № 3; 
г — № 6; д — № 10.
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∆ ∆ ∆R R J J R U U= ∂ ∂ + ∂ ∂( ) ( ) .

Ошибка косвенных измерений для всех образ-
цов в пределах доверительного значения составля-
ла от 0.3 до 0.45%.

Динамическая крутизна, которая принимает 
размерность проводимости, рассчитывалась по 
формуле

g I Um = ∆ ∆/ .

Примечательно то, что временное изменение 
электрических характеристик для образца № 2 свя-
зано с изменением механизма проводимости, ко-
торое “перешло” с модели квантового размерного 
ограничения на модель проводимости Ленгмю-
ра—Чайлда. Характер изменения для образца № 6 
проявляется в  резком увеличении показателя γ. 
Причем увеличивается как пиковое значение, так 
и число точек, попадающих в область, описыва-
емую эффектом Пула—Френкеля. Если в  свеже-
приготовленном образце характер проводимости 
меняется и носит смешанный тип (эффект Пул-
ла—Френкеля вместе с квантоворазмерным огра-
ничением), то в состаренном образце стабильно 
прослеживается эффект Пулла—Френкеля.

В  экспериментальной выборке образцы № 3 
и № 10 показали почти одинаковое изменение та-
ких электрических характеристик, как тангенс ди-
электрических потерь и крутизна вольт-амперной 
зависимости, которая принимает значение прово-
димости измеряемых образцов. Данные значения 
могут быть объяснены ухудшением барьерной за-
висимости омических контактов созданных КПП, 
состав которой отличается от той, где образцы 
показали улучшенную вольт-амперометрическую 
зависимость. Это может быть подтверждено тем, 

что характер токопрохождения внутри пористого 
слоя улучшился, так как показатель γ, как и в слу-
чае с образцом № 6, изменился схожим образом. 
Вполне вероятно, что эти же образцы могли бы со-
хранить или улучшить свои электрические харак-
теристики на некоторую величину, если бы вместо 
многокомпонентной КПП (серебро/свинец/оло-
во) использовался более простой по составу аналог 
алюминиевой пасты. Еще одной причиной сниже-
ния общей проводимости образцов могла послу-
жить относительно низкая ионная проводимость 
эрбия, где концентрация легируемой примеси эр-
бия составляла 3%.

Изменения, прослеживаемые в механизме про-
водимости в  образце № 1, также подтверждают 
деградацию проводящего контакта, где эффект 
Пула—Френкеля сменился простым омической ме-
ханизмом проводимости с большими диэлектриче-
скими потерями.

3.2. Вольт-фарадные характеристики
Временные изменения в механизмах проводи-

мости и вольт-амперных характеристиках исследу-
емых образцов также проявили себя в изменении 
емкостных свойств, показанных на рис. 2.

Как видно на графиках вольт-фарадной зависи-
мости, участки резкого изменения емкости лежат 
в области положительного смещения, что свиде-
тельствует о наличии отрицательного захваченно-
го заряда на границе диэлектрик — полупроводник. 
Вольт-фарадные характеристики показывают, что 
характер насыщения и количество захваченного 
заряда изменились.

На образце № 1, по данным 2015 г., в зоне от-
рицательного смещения напряжения наблюдаются 

Таблица 1. Электрические характеристики образцов

Номер 
образца, тип

J, cm2A
Etching Imax, mA ∆Uleakage, V ∆Ileakage, mA R, kΩ ∆R, kΩ tanδ × 10–3 gm, S

2015 1 1.6 2.75 2.04 1.30 0.638 1.905 × 10–3 1.567 0.275 × 10–3

2023 1 1.6 0.43 × 10–3 1.10 4.28 × 10–4 0.389 × 10–3 116.7 × 10–4 2570 42.8 × 10–6

2015 2 1.6 20.00 10.0 10 1 0 1 0.666 × 10–3

2023 2 1.6 27.20 11.30 16.95 1.501 3 × 10–3 0.666 0.907 × 10–3

2015 3 4.8 8.15 2.54 6.72 2.65 9.28 × 10–3 0.377 0.815 × 10–3

2023 3 4.8 4.50 × 10–2 2.03 4.5 × 10–2 2.216 × 10–2 13.5 × 10–5 45.12 4.5 × 10–6

2015 6 4.8 7.0 13.77 7.0 0.508 0.22 × 10–3 1.97 0.233 × 10–3

2023 6 4.8 14.28 11.33 14.28 1.26 0.38 × 10–3 0.793 0.476 × 10–3

2015 10 4.8 1.73 4.02 1.63 0.405 0.14 × 10–3 2.47 0.173 × 10–3

2023 10 4.8 49.70 × 10–3 2.25 49.7 × 10–3 22.09 × 10–3 6.6 × 10–5 45.2 4.97 × 10–6
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Рис. 2. ВФХ образцов: a — № 1; б — № 2; в — № 3; г — № 6; д — № 10.

две небольшие области насыщения положительно-
го заряда, которые чередуются протечками по току. 
Резкое увеличение емкости представлено в области 
положительного смещения с накоплением отрица-
тельного заряда. Изменения в  2023 г. также сви-
детельствуют о захваченном положительном и от-
рицательном заряде, однако представлена только 
одна область насыщения в зоне положительного 
смещения. Величина максимальной емкости при 
одном и том же приложенном напряжении умень-
шилась с 33 до 14.6 пФ.

Образец № 2 сильно отличается от остальных. 
По данным 2015 г., образец не имел зон насыщения, 
однако, при достижении максимального значения 
в 37.52 пФ при напряжении 3 В сильно протекал 
по току, почти линейно падал до 17.72 пФ. Изме-
нения в 2023 г. хорошо коррелируют с изменени-
ями в ВАХ, показывая ее улучшение в виду пол-
ного отсутствия протекания тока на одном и том 
же участке напряжения. Максимальное значение 
в сравниваемом диапазоне составило 54.6 пФ, что 
на 45.5% больше предыдущего. Это может быть 
объяснено формированием стабильной пленки 
оксида в каналах пор ПК и захватом заряда, кото-
рый благотворно влияет на электротранспортную 
систему ионной проводимости эрбия, увеличивая 
общую проводимость. Немаловажную роль в из-
менении механизма проводимости и улучшении 
электрических свойств играет изменение толщины 
диэлектрического слоя, которая напрямую связана 

с количеством заряда и геометрией пористого слоя. 
Уменьшение тангенса диэлектрических потерь 
привело к уменьшению токов утечки, но в меньшей 
степени повлияло на величину генерации заря-
да. Рост пленки оксида способствовал изменению 
электротранспортной геометрии образца и  сме-
не квантово-размерной модели проводимости на 
проводимость, ограниченную пространственным 
зарядом, подчиняющуюся уравнению Лэнгмюра—
Чайлда. Обобщая вышесказанное, можно сделать 
вывод, что рост толщины пленки оксида увеличил 
потенциальный барьер просачивания носителей 
заряда и создал проводящие каналы.

Изменение вольт-фарадных характеристик об-
разца № 3 незначительно.

Несмотря на улучшения ВАХ характер измене-
ния ВФХ образца № 6 отличается от № 2. Макси-
мальное значение емкости при одном и том же вход-
ном напряжении составляет 61 пФ для данных 2015 г. 
и 6.6 пФ для данных 2023 г. соответственно. Можно 
предположить, что следствием увеличения проводи-
мости почти в 2 раза в рамках предложенной моде-
ли Пула—Френкеля могло послужить уменьшение 
энергии на ловушке заряда. Увеличение числа ло-
вушек и увеличение толщины пленки оксида могло 
благотворно повлиять на перераспределение заряда 
и, как следствие, увеличить выходной ток.

Образец № 10 показал изменения как в сторону 
отрицательного, так и положительного смещения 

(а)

(г)

(б)

(д)

(в)
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напряжения. Емкость положительного заряда 
уменьшилась с 3.5 до 3 пФ, а отрицательного на-
копленного заряда — увеличилась с 5.56 до 6 пФ 
при равных значениях напряжения. После времен-
ных изменений зон насыщения становится больше 
(к единственной в области положительного смеще-
ния добавляется зона насыщения в отрицательном 
смещении напряжения).

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Благодаря анализу механизмов проводимости 
на основе ВАХ в совокупности с ВФХ образцов 
удалось определить различные факторы, которые 
повлияли на изменение электрических характе-
ристик образцов. Анализ электрических свойств 
позволил: определить основной механизм прово-
димости в ПК, легированных эрбием, выявить за-
метное влияние концентрации легирующей приме-
си, состава омического контакта и его барьерные 
свойства. Эрбиевая примесь и  ее последующая 
диффузия вглубь образца выступает в роли high-k 
диэлектрика, благотворно влияет на электрические 
свойства пористого кремния. Временные измене-
ния, вызванные увеличением диэлектрического 
слоя, сильно меняют картину проводимости ма-
териала, связывая величину накопленного заряда, 
диэлектрические потери и геометрические харак-
теристики, которые во многом могут определить 
количество ловушек для носителей заряда в меха-
низме проводимости Пула—Френкеля. Увеличение 
диэлектрического слоя также может стать основ-
ной причиной смены механизма квантоворазмер-
ной проводимости, увеличивая потенциальный ба-
рьер и энергию, необходимую на его преодоление, 
на модель проводимости, ограниченной простран-
ственным зарядом.
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The paper discusses the basic mechanisms of conductivity in silicon MIS structures. The object of 
the study is porous silicon doped with an erbium impurity of an aqueous solution of erbium nitrate 
Er(NO3)3 • 5H2O by temperature annealing in a diffusion furnace at a temperature of 800°C for 1 hour. 
Comparative characteristics of the current-voltage and capacitance-voltage dependences are presented, 
describing the regular changes in the mechanisms of current flow and charge capture in the samples 
under study. The results of the work qualitatively and quantitatively describe the temporary change in 
the electrical characteristics of porous silicon, which can be taken into account by technologists for 
better understanding the mechanisms of current transfer in luminescent structures of porous silicon 
with erbium ions, as well as in the study and manufacture of light-emitting diodes based on it.

Keywords: рorous silicon, electric current transfer mechanisms, Pull—Frenkel effect, erbium, current-voltage 
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