ȷURNAL FIZIQNIH DOSLIDȷEN^ t. 4, ˝ 1 (2000) s. 73–77

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 4, No. 1 (2000) p. 73–77

TOQNE ROZV’ZANN ZADAQI VODNEVOÕ PASIVACIÕ KREMNI“

P. M. Gorleȷ, M. V. Vozniȷ Qernivec~kiȷ derıavniȷ universitet imeni “. Fed~koviqa, kafedra fiziqnoÝ elektroniki, vul. Kocbins~kogo, 2, Qernivci, 58012, UkraÝna (Otrimano 13 serpnffl 1999 r.)

Dlffl sistemi evolciȷnih rivnffln~, wo opisut~ vodnevu pasivaci kremni, otrimano zagal~ni rozv’fflzki v stacionarnomu vipadku i pri vidsutnosti difuziÝ vodnevih atomiv. Z vikoristannfflm aparatu teoriÝ grup Li ta metodu sinİulfflrnih mnogovidiv pokazano, wo odnim ˛z rozv’fflzkiv vihidnoÝ sistemi rivnffln~ ‚ rozv’fflzok tipu biıuqih hvil~; zapisano sistemi rivnffln~ dlffl viznaqennffl avtomodel~nih rozv’fflzkiv. Provedeno analiz povedinki sistemi z urahuvannfflm mehanizmiv difuziÝ ȷ disocifflciÝ. Ustanovleno, wo difuziffl atomiv vil~nogo vodn u zrazku i disocifflciffl kompleksiv “defekt–voden~” uskladnt~ pasivaci. Otrimani analitiqni rozv’fflzki dat~ zmogu proİnozuvati prostoroviȷ i qasoviȷ rozpodil defektiv pri pasivaciÝ kremni vodnem zaleıno vid umov eksperimentu.

Klqov˛ slova: vodneva pasivaciffl kremni, difuziffl vil~nogo vodn, rozpad kompleksiv “defekt–voden~”, sistema evolciȷnih rivnffln~, teoriffl grup Li, metod sinİulfflrnih mnogovidiv.

PACS number(s): 61.72.–y

VSTUP

Pasivaciffl strukturnih defektiv u napivprovidnikah ‚ odnim z poxirenih metodiv polipxennffl elektrofiziqnih harakteristik materiffllu [1]. Zokrema, dlffl polikristaliqnogo kremni, fflkiȷ ma‚ rozvinutu strukturu defektiv riznogo tipu, pasivaciffl zrazkiv v atmosferi atomarnogo vodn znaqno pol˛pxu‚ ȷogo elektrofiziqni parametri [2]. Vidomo [3], wo dlffl oderıannffl materiffllu iz zadanimi harakteristikami sutt‚ve znaqennffl mat~ fflk vnutrixni (poqatkoviȷ rozpodil defektiv po tovwin˛ zrazka, tip defektiv), tak i zovnixni (temperatura, reıim pasivaciÝ) parametri procesu. U bagat~oh vipadkah dlffl viznaqennffl optimal~nih umov pasivaciÝ neobhidno provoditi na osnovi adekvatnoÝ modeli komp’terne modelvannffl procesiv, wo protikat~ u sistemi. Zadaqu pasivaciÝ kremni qisel~no rozv’fflzuvali v [4], de, prote, ne bulo vrahovano mehanizmu rozpadu kompleksiv “defekt–voden~” i zaleınosti poqatkovoÝ koncentraciÝ defektiv vid koordinati. Meto naxoÝ prac˛ ‚ doslidıennffl procesu vodnevoÝ pasivaciÝ kremni v naȷbil~x zagal~nomu vipadku na osnovi toqnih rozv’fflzkiv sistemi neliniȷnih diferenciffll~nih rivnffln~, wo opisut~ ceȷ proces. Dlffl rozv’fflzannffl takoÝ zadaqi v roboti vikoristano aparat teoriÝ grup Li [5] i metod sinİulfflrnih mnogovidiv [6], [7].

I. ANALITIQNE ROZV’ZANN ZADAQI VODNEVOÕ PASIVACIÕ KREMNI“

Odnovimirna model~ vodnevoÝ pasivaciÝ kremni v bezrozmirnih zminnih ma‚ viglffld takoÝ sistemi evolciȷnih rivnffln~ [2]: { u_t = u_{xx} − u[A(x) − v] + βv, v_t = u[A(x) − v] − βv, (1) de u = K_T L^2C_H /D_H , v = K_T L^2C_{HT} /D_H , K_T = 4πRD_H , t = D_H τ L^{−2}, x = X/L, A(x) = 4πRL^2N_T (x) > 0, β = 4πRL^2C_{max} exp[−Q/(kT )] ≥ 0, C_H ˛ C_{HT} — koncentraciÝ vil~nogo i zv’fflzanogo vodn, D_H — koefici‚nt difuziÝ vodn pri vidsutnosti defektiv–pastok, K_T — konstanta zahoplennffl vodn (R — radius efektivnogo perer˛zu zahoplennffl), Q — enerİiffl zv’fflzku “defekt–voden~”, N_T (x) — poqatkova koncentraciffl defektiv, X — koordinata, τ — qas, L — harakterna dovıina (napriklad, dovıina zrazka), indeksi t ˛ xx poznaqat~ vidpovidni pohidni.

Provodfflqi standartnu proceduru obqislennffl grup simetriȷ [5], legko perekonatisffl, wo (1) dopuska‚ grupi Li z takimi infinitezimal~nimi operatorami:

X_1 = ∂_t, (∀β, ∀A(x)), X_2 = ∂_x + A_x∂_v, (βA_x = 0), X_3 = x∂_x + 2t∂_t − 2u∂_u + {2[A(x) − v] + xA_x}∂_v, (β = 0, ∀A(x)), X_4 = (x + b)∂_x + 2t∂_t − 2(u + β)∂_u − 2[v + A(x)]∂_v, (β > 0, A(x) = a(x + b)^{−4}), (2)

de a, b — defflki postiȷni (a > 0).

P. M. GORLE„, M. V. VOZNI„

1.1. U naȷbil~x zagal~nomu vipadku (A(x) ≠ a(x + b)^{−4}, β > 0) sistema (1) dopuska‚ til~ki grupu zsuviv u qasi z operatorom X_1. Rozv’fflzkom (1) tut ‚: { u(x) = C_1x + C_2, v(x) = A(x)u(x)/[u(x) + β], (3) de C_1, C_2 — stal˛, wo viznaqat~sffl z kraȷovih umov.

1.2. Koli A(x) = a(x + b)^{−4}, β > 0, alİebra Li dvovimirna z optimal~no sistemo pidalİebr, wo porodıu‚t~sffl operatorami X_1 i X_4. Pri c~omu grupi zsuviv (X_1) vidpovida‚ rozv’fflzok (3) iz A(x) = a(x + b)^{−4}. Rozv’fflzki, wo viznaqat~sffl operatorom roztfflgu (X_4), moıut~ buti znaȷdenimi iz sistemi zviqaȷnih diferenciffll~nih rivnffln~: { 2w_{zz} + zw_z + 2w(1 − q) + 2aβz^{−4} = 0, zq_z + 2q(1 − w) + 2aβz^{−4} = 0, (4)

de z = (x + b)t^{−1/2}, w = (u + β)t, q = [a(x + b)^{−4} − v]t.

Vidznaqimo, wo v c~omu vipadku rozv’fflzok sistemi (4) ‚ neobmeıenim pri z → 0 (t → ∞), oskil~ki aβ > 0. 1.3. Koli A(x) = α = const, β > 0, alİebra Li dvovimirna i porodıu‚t~sffl operatorami zsuviv po nezaleınih zminnih (X_1 i X_2). Pri c~omu optimal~na sistema pidalİebr porodıu‚t~sffl operatorami X_2 i

X_5 = X_1 + cX_2, (5)

de c — defflka stala.

Rozv’fflzok, wo vidpovida‚ zsuvam u qasi (X_1), ma‚ viglffld (3) iz A(x) = α.

Rozv’fflzki, wo vidpovidat~ zsuvam u prostori (X_2), viznaqat~sffl iz sistemi rivnffln~: { u_t + v_t = 0, v_t − u(A − v) + βv = 0. (6)

Z (6) vipliva‚, wo:

u + v = n, (7)

de n — stala inteİruvannffl, wo viznaqa‚t~sffl z poqatkovih umov.

Zagal~nim rozv’fflzkom (6) ‚: { u(t) = u_2 + (u_2 − u_1){C_3exp[(u_2 − u_1)t] − 1}^{−1}, v(t) = n − u(t), (8) de u_1 i u_2 (u_2 > u_1) - koreni kvadratnogo rivnfflnnffl u^2 + (A + β − n)u − βn = 0, C_3 — stala, wo zaleıit~ vid vidu poqatkovih umov.

Rozv’fflzki tipu biıuqih hvil~ (X_5) viznaqat~sffl iz sistemi zviqaȷnih diferenciffll~nih rivnffln~: { u_{zz} + c(u_z + v_z) = 0, −cv_z − u(A − v) + βv = 0, (9) de z = x − ct. Inteİruqi perxe rivnfflnnffl sistemi (9) i roblfflqi neskladnu zaminu zminnih, oderıu‚mo rivnfflnnffl Abelffl II rodu, dlffl fflkogo vidomo qastkoviȷ rozv’fflzok [8]. V˛n moıe buti otrimanim takoı za dopomogo metodu sinİulfflrnih mnogovidiv [6], [7] i matime viglffld:

u(x, t) = −cd − c^2 − β + 2cdp{exp[d(x − ct)] + p}^{−1}, v(x, t) = A + cd − c^2 + 2dp (d − c) exp[d(x − ct)] − cp {exp[d(x − ct)] + p}^2 , (10)

de p — stala, wo viznaqa‚t~sffl z poqatkovih umov,

d^2 = c^2 + βA/c^2. (11)

1.4. U vipadku β = 0, ∀A(x), alİebra Li dlffl vihidnoÝ sistemi rivnffln~ trivimirna i porodıu‚t~sffl operatorami X_1, X_2 ta X_3. Optimal~na sistema pidalİebr pri c~omu sklada‚t~sffl z pidalİebr, wo porodıeni operatorami X_2, X_3 ta X_5.

Rozv’fflzki, wo vidpovidat~ zsuvam u qasi (X_1), mat~ viglffld (3), de β = 0.

Rozv’fflzki, wo vidpovidat~ zsuvam u prostori (X_2), mat~ viglffld (8), de takoı β = 0. U vipadku A(x) ≠ const u formulah (6), (7), (8) neobhidno vrahovuvati zaleınist~ funkciȷ u(t), v(t) ta veliqin u_1, u_2, C_3 i n vid koordinati x fflk vid parametra.

Slid zauvaıiti, wo isnu‚ qastkoviȷ rozv’fflzok (6) pri β = 0, n(x) = A(x) :

u(x, t) = [t + C_4(x)]^{−1},

v(x, t) = A(x) − [t + C_4(x)]^{−1},

(12)

TOQNE ROZV’ZANN ZADAQI VODNEVOÕ PASIVACIÕ KREMNI“

de C_4(x) — veliqina, wo viznaqa‚t~sffl z poqatkovih umov i zaleıit~ vid x fflk vid parametra.

Rozv’fflzki tipu biıuqih hvil~ (X_5) mat~ viglffld (10)-(11), de neobhidno priȷnfflti β = 0. Pri A(x) ≠ const u formulah (9), (10), (11) isnu‚ parametriqna zaleınist~ funkciȷ u(x, t), v(x, t) i veliqini p vid koordinati x.

Vidznaqimo, wo dlffl sistemi rivnffln~ (9) u vipadku β = 0 mi otrimali we dekil~ka toqnih rozv’fflzkiv. Prote vsi voni abo neobmeıeni, abo vid’‚mni na defflkih promiıkah oblasti viznaqennffl. Takim qinom, zaznaqeni rozv’fflzki ne mat~ fiziqnogo zmistu i tomu tut opuweni.

Rozv’fflzki, wo vidpovidat~ grupi roztfflgiv (X_3), viznaqat~sffl z sistemi (4) pri vrahuvanni, wo β = 0, z = xt^{−1/2}, w = ut, q = [A(x) − v]t, ∀A(x), i ‚ obmeıe- nimi pri z → 0 (t → ∞), oskil~ki β = 0.

Ris. 1. Tipoviȷ viglffld rozv’fflzkiv sistemi (1) pri DH = 0, β = 0 : a) n(x0) = A(x0); b) n(x0 ) > A(x0).

II. OBGOVORENN REZUL^TATIV

Viraz (3), oqevidno, ‚ stacionarnim (pri t → ∞) rozv’fflzkom (u^0, v^0) dlffl modeli (1). Urahuvannffl kraȷovih umov:

u^0_x|_{X=0} = u^0_x|_{X=L} = v^0_x|_{X=0} = v^0_x|_{X=L} = 0 (13) privodit~ do takih profiliv stacionarnih koncentraciȷ:

u^0(x) = C_2, v^0(x) = A(x)C_2(C_2 + β)^{−1}. (14)

Sistema (6) vidpovida‚ modeli (1) bez urahuvannffl difuziÝ vodnevih atomiv u zrazku. Spivvidnoxennffl (7) ‚ zakonom zbereıennffl dlffl povnogo qisla atomiv vodn (vil~nogo i zv’fflzanogo). Vidznaqimo, wo u vipadku A(x) = α = const ceȷ zakon zbereıennffl ‚ inteİral~nim (dlffl qisla atomiv v us~omu zrazku), tod˛ fflk pri A(x) ≠ const — diferenciffll~nim (dlffl toqki zrazka z koordinato x). Tipoviȷ grafiqniȷ viglffld zaleınosteȷ (8), (12) podano na ris. 1. Vidznaqimo, wo u vipadku zadanoÝ zaleınosti A(x) grafiki funkciȷ u(t), v(t) podani dlffl toqki z koordinato x = x_0 zrazka i normovani na konkretne znaqennffl A(x_0) u ciȷ toqci.

Analiz rozv’fflzkiv (8), (12) dozvolffl‚ zrobiti tak˛ visnovki:

1. Pri vidsutnosti disocifflciÝ kompleksiv “defekt– voden~” (ris. 1) koncentraciffl vil~nogo vodn monotonno spada‚ za rahunok utvorennffl kompleksiv. P˛slffl zaverxennffl eksperimentu (u = u^0, v = v^0) voden~ zalixa‚t~sffl v zrazku u vil~nomu stani v kil~- kosti u_2 ≥ 0. Koncentraciffl pasivovanih centriv prfflmu‚ do rivnovaınogo znaqennffl v^0 = A(x_0) i za dostatn~oÝ kil~k˛sti vihidnogo vodn zavıdi ȷogo dosfflga‚. Pri c~omu rozv’fflzok (12) opisu‚ profili koncentraciȷ, koli kil~kist~ vodn ‚ neobhidno i dostatn~o dlffl povnoÝ pasivaciÝ (ris. 1a).

Ris. 2. Tipoviȷ viglffld rozv’fflzkiv sistemi (1) pri DH = 0, β > 0 : a) n(x0) = A(x0); b) n(x0) ≫ A(x0).

P. M. GORLE„, M. V. VOZNI„

2. Za nafflvnosti disocifflciÝ kompleksiv (ris.2) qastina vodn zavıdi zalixa‚t~sffl u vil~nomu stani (u_2 > 0). Koncentraciffl pasivovanih defektiv nikoli ne dosfflga‚ rivnffl A(x_0), navit~ pri znaqniȷ poqatkoviȷ koncentraciÝ atomiv vil~nogo vodn (u(x_0)|_{t=0} ≫ A(x_0)) (ris.2b). Qim aktivnixe prohodit~ disocifflciffl kompleksiv (tobto, qim bil~xe β), tim bil~xa qastina vil~nogo vodn zalixa‚t~sffl u zrazku i tim skladnixe pasivuvati defekti.

Ris. 3. Tipoviȷ viglffld rozv’fflzkiv sistemi (1) pri DH > 0 : a) β = 0; b) β > 0.

3. Rozv’fflzok (10) fflvlffl‚ sobo biıuqi hvili dlffl modeli (1). Tipoviȷ viglffld zaleınosteȷ u(x, t), v(x, t) u c~omu vipadku podano na ris. 3. Analogiqno navedenim viwe rozv’fflzkam pri A(x) ≠ const grafiki funkciȷ normovani na konkretne znaqennffl A(x_0) u toqci x = x_0. Zg˛dno z (10) i (11) ma‚mo: u(x)|_{t→∞} = |cd| − c^2 − β ≡ u^0(x), v(x)|_{t→∞} = A(x) − |cd| − c^2 ≡ v^0(x), (15) z qogo vipliva‚, wo koncentraciffl pasivovanih atomiv ne dosfflga‚ rivnffl A(x_0) navit~ za vidsutnosti disocifflciÝ (ris. 3a). Priqino c~ogo, oqevidno, ‚ vrahuvannffl v (9) porivnfflno z (6) mehanizmu difuziÝ vil~nih atomiv vodn.

Osoblivo vidznaqimo, wo biıuqi hvili, fflki mat~ fiziqniȷ zmist dlffl c˛‚Ý zadaqi (obmeıeni ȷ nevid’‚mni v usiȷ oblasti viznaqennffl), moıut~ buti otrimani z

(10) til~ki pri znaqennfflh c < 0. Vodnoqas analiz sistemi (9) na stiȷkist~ u rozuminni Lfflpunova [9] pokazu‚, wo tut rivnovaıne poloıennffl sistemi nestiȷke. Ce oznaqa‚, wo, hoqa sistema (9) i ma‚ toqniȷ matematiqniȷ rozv’fflzok, vifflvlennffl biıuqih hvil~ u n˛ȷ u real~nomu fiziqnomu eksperimenti ‚ duıe uskladnenim.

Viznaqennffl zagal~nogo analitiqnogo rozv’fflzku sistemi (4) pov’fflzane zi znaqnimi trudnowami, tomu inteİruvannffl sistemi (4) pri riznih poqatkovih umovah provedeno metodom Runİe–Kutta IV porffldku. Tipoviȷ viglffld grafikiv tut fflkisno zbiga‚t~sffl z zaleınostfflmi, podanimi na ris. 1 pri n(x) = A(x). Vidsutnist~ disocifflciÝ kompleksiv i viglffld redukciȷnih zv’fflzkiv miı nezaleınimi ȷ zaleınimi zminnimi pofflsn‚ v c~omu vipadku rivnosti u^0(x) = 0, v^0(x) = A(x). Oqevidno, wo taka situaciffl ne zavıdi vidpovida‚ real~nomu fiziqnomu eksperimentov˛ (defekti ne zavıdi pasivut~sffl cilkom, navit~ za vidsutnosti disocifflciÝ kompleksiv). Otıe, rozv’fflzki, otrimani z (4), docil~nixe vidnesti ne do model~nih (pridatnih dlffl opisu real~nih fflviw i procesiv), a do etalonnih (pridatnih dlffl fflkisnogo analizu povedinki sistemi) [8]. Analiz qislovih rozv’fflzkiv (4) dozvolffl‚ zrobiti visnovok pro te, wo nabliıennffl koncentraciÝ zv’fflzanogo vodn do neobhidnogo rivnffl A(x) znahodit~sffl v prfflmiȷ zaleınosti vid kil~kosti vil~nogo vodn, fflka prisutnffl u zrazku na poqatku eksperimentu.

Takim qinom, u naxiȷ prac˛ dlffl sistemi rivnffln~, wo opisut~ vodnevu pasivaci kremni, viznaqeno grupi Li simetriȷ, fflki harakterizut~sffl operatorami toqkovih peretvoren~. Dlffl koınogo okremo rozglfflnutogo vipadku viznaqena optimal~na sistema odnoparametriqnih pidalİebr. Na osnovi c~ogo otrimano zagal~niȷ stacionarniȷ rozv’fflzok sistemi i zagal~niȷ rozv’fflzok pri vidsutnosti difuziÝ vodnevih atomiv. Navedeno qastkoviȷ rozv’fflzok tipu biıuqih hvil~. Pokazano, wo viznaqennffl zagal~nih rozv’fflzkiv c~ogo tipu ekvivalentne do inteİruvannffl sistemi zviqaȷnih diferenciffll~nih rivnffln~ (9). Vidznaqeno nestiȷkiȷ stan biıuqih hvil~ u sistemi. Zapisano sistemu zviqaȷnih diferenciffll~nih rivnffln~ (4) dlffl viznaqennffl avtomodel~nih rozv’fflzkiv c˛‚Ý zadaqi. Zrobleno visnovki pro fflkisnu povedinku sistemi, wo dopuska‚ grupu roztfflgiv.

Provedeno analiz povedinki sistemi (1) z urahuvannfflm mehanizmiv difuziÝ ȷ disocifflciÝ. Vidznaqeno, wo difuziffl atomiv vil~nogo vodn v zrazku ȷ disocifflciffl kompleksiv “defekt–voden~” uskladnt~ pasivaci, ne dozvolfflqi pasivuvati vsi nafflvni defekti v zrazku.

Uperxe otrimani toqni rozv’fflzki sistemi (1) dat~ zmogu prognozuvati prostoroviȷ i qasoviȷ rozpodili defektiv pri pasivaciÝ kremni vodnem zaleıno vid parametriv zadaqi (rodu defektiv, Ýhn~oÝ poqatkovoÝ koncentraciÝ, temperaturi zrazka i t.d.) Voni moıut~ buti vikoristani takoı dlffl analizu evolciÝ inxih dinamiqnih sistem, wo opisut~sffl sistemo rivnffln~ (1).

TOQNE ROZV’ZANN ZADAQI VODNEVOÕ PASIVACIÕ KREMNI“

[1] P. De Pauw, R. Mertens, R. Van Overstraeten, in Silicon processing for photovoltaics II. V. 6. Materials processing, theory and practices, edited by P. Chandra Khattak, K. V. Ravi (North–Holland Physics Publishing, Amsterdam, 1987), p. 1.

[2] E. Katz, M. Koltun, L. Polyak, Solid State Phenomena, 51–52, 479 (1996).

[3] E. A. Andrxin, A. P. Silin, Usp. fiz. nauk 161, 129 (1991).

[4] J. P. Kalejs, S. Rajendran, Appl. Phys. Lett. 5, 2763 (1989).

[5] P. Olver, Priloıeniffl grupp Li k differencial~- nym uravnenifflm (Mir, Moskva, 1989); Peter J. Olver,

Applications of Lie groups to differential equations, Graduate texts in mathematics (Springer–Verlag, Berlin, Heidelberg, New York, Tokyo, 1986).

[6] J. Weiss, M. Tabor, G. Carnevale, J. Math. Phys. 24, 522 (1983).

[7] R. Sahadevan, Teor. mat. fiz. 99, 528 (1994). [8] V. F. Zaȷcev, A. D. Polfflnin, Spravoqnik po nelineȷnym differencial~nym uravnenifflm (Fizmatlit, Moskva, 1993).

[9] E. Kamke, Spravoqnik po obyknovennym differencial~nym uravnenifflm (Nauka, Moskva, 1971); E. Kamke, Differentialgleichungen Lösungmethoden und Lösungen (Chelsea, New York, 1971).

EXACT SOLUTION OF HYDROGEN PASSIVATION OF SILICON PROBLEM

P. M. Gorley, M. V. Voznyy Yuriy Fed’kovych Chernivtsi State University, Chair of Physical Electronics, 2 Kotsiubyns’kyi St., Chernivtsi, UA–58012, Ukraine

General solutions in the stationary case and in the absence of hydrogen atoms diffusion have been obtained for the system of evolution equations describing the hydrogen passivation of silicon. Using Lie groups theory and the singular manifold method the travelling waves type solution was defined analytically; the systems of equations for scale–invariant solutions determination have been obtained. The analysis of the system have been carried out taking into account diffusion and dissociation mechanisms. It was established that free hydrogen diffusion in the sample and the “defect–hydrogen” complexes dissociation spoil passivation. The exact results obtained make it possible to predict the spatial and temporal defects distribution during the hydrogen passivation of silicon depending on the experimental conditions.