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1. ВВЕДЕНИЕ

Эксперименты, которые" проводились в последние десять — пятнад-
цать лет, выявили целый ряд особенностей при взаимодействии заряжен-
ных частиц с кристаллической решеткой. Упорядоченность решетки при-
водит к ориентационным эффектам.

Первый из них, по-видимому, наблюдали Бредов с сотрудниками х

и Дэвис и др. 2, обнаружившие аномально большие пробеги ионов с энер-
гией в несколько кэв, в кристаллических мишенях. Для определения про-
бегов ионов авторы х использовали метод меченых атомов. Им удалось
показать, что эффект аномального прохождения обусловлен не диффу-
зией, а связан с начальной кинетической энергией ионов.

Несколько другой эффект наблюдал Венер 3, обнаруживший анизо-
тропию распыления монокристаллических мишеней, бомбардируемых
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тяжелыми ионами. Первая- интерпретация этого эффекта принадлежит
Силсби 4 (теория фокусировки атомных столкновений в кристаллах).

Рол с сотрудниками 5, Молчанов и Тельковский 6 установили суще-
ствование резкой зависимости выхода распыленных атомов от угла паде-
ния ионов на монокристалл. В работах Машковой и др. 7 было также уста-
новлено, что коэффициент ионно-электронной эмиссии резко меняется,
когда ионный пучок идет вдоль плотноупакованных атомных рядов. Тео-
рия этих явлений была предложена Одинцовым 8 и Мартыненко 9.

Несколько позже Робинсон и Оен 1 0 в результате прямого моделиро-
вания на ЭВМ процесса прохождения ионов в решетке меди пришли
к заключению, что ион, траектория которого проходит в кристалле под
малым углом к направлению плотной упаковки атомов кристалла, имеет
значительно больший пробег, чем ион при хаотическом направлении дви-
жения. Робинсон и Оен назвали это явление каналированием. Несколько
групп экспериментаторов независимо подтвердили существование кана-
лирования 11~13. Эксперименты Бредова и др. г и Дэвиса и др. 2, очевидно,
имеют прямое отношение к каналированию-

Другой эффект, названный эффектом тени (или блокировки), был
обнаружен и исследован Домеем и Берквистом 14, Тулиновым с сотруд-
никами 15, Хеммелом и Голандом 1 6. В этих работах показано, что из-за
упорядоченности решетки выход заряженных частиц из кристалла вдоль
атомных рядов и плоскостей становится невозможным, вследствие чего
на фотопластинках, фиксирующих интенсивность выхода частиц, появ-
ляются тени атомных рядов и плоскостей. Расчет формы тени для потен-
циала Фирсова был проведен Мартыненко 9. В работе Аграновича и др. 1 7

проведен расчет тени с учетом теплового колебания атомов. Тулиновым 1 5

проведен расчет тени с учетом экранирования ядра электронами.
Основные представления теории эффекта каналирования и тени были

сформулированы в работах Линдхарда 18· 1 9. Линдхард ввел представление
об атомных цепочках и плоскостях, заменив потенциалы отдельных ато-
мов потенциалами непрерывных атомных цепочек и плоскостей. Линдхарду
удалось получить значение критического угла o|?lt в пределах которого
может наблюдаться каналирование. При расчете конкретных параметров
в теории Линдхарда используется статистическое описание.

Для тяжелых частиц (протонов, α-частиц и более тяжелых ионов)
классическая теория Линдхарда оказывается вполне удовлетворительной 2 1 .
Она дает возможность объяснить любой из до сих пор проведенных экспе-
риментов. Однако для описания канадирования легких частиц, электро-
нов и позитронов, по-видимому, во многих случаях необходимо квантовое
рассмотрение.

Каган и Кононец 2 0 использовали аппарат матрицы плотности для
описания каналирования и получили зависимость выхода резерфордов-
ского рассеяния от угла падения.

В дальнейшем в теории были учтены неупругие процессы. Оказа-
лось, что на глубинах >1000 А недиагональные члены матрицы плотности
исчезают и движение ионов в канале можно описывать уравнением боль-
цмановского типа. Теория предсказывает дифракционные эффекты вблизи
поверхности кристалла. В рамках этого формализма, в частности, удается
вычислить функцию деканалирования и энергетический спектр. Этот
подход удобен тем, что позволяет получить распределение частиц по сече-
нию канала.
^ Квантовая теория 2 0 является сейчас, по-видимому, наиболее строгой
и законченной.

Рассеяние в тонком кристалле с квантовой точки зрения было изуче-
но в работах Калашникова, Рязанова, Коптелова, Чуховского 2 а .
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С учетом экранирования соседних ядер атомной цепочки им удалось
получить выражение для дифференциального сечения упругого рассеяния.

Взаимоотношение квантового и классического подходов исследова-
лось Ньютоном и Чаддертоном 2 3. Они считают, что квантовый подход
должен быть дифракционным, так как необходимо рассматривать плоскую
волну на входе в кристалл и совокупность блоховских волн внутри него.
Более подробно об этом см. работу Чаддертона 1 2 1.

В последние годы ориевтационные эффекты использовались в боль-
шом количестве экспериментов 2 4 ' 2δ для изучения динамики радиацион-
ного повреждения кристаллов, для определения местоположения примес-
ного атома, а также в атомной и ядерной физике. Каналирование ионов
сопровождается новым физическим явлением — эффектом пространствен-
ного перераспределения потока заряженных частиц в кристаллической
решетке. Исследованию этого эффекта и возможностям его использования
в физике посвящена данная работа.

2. ЭФФЕКТ ПРОСТРАНСТВЕННОГО ПЕРЕРАСПРЕДЕЛЕНИЯ ПОТОКА
ЗАРЯЖЕННЫХ ЧАСТИЦ ПРИ АКСИАЛЬНОМ КАНАЛИГОВАНИИ

а) О с н о в н ы е п р е д п о л о ж е н и я, к о т о р ы е и с п о л ь -
з у ю т с я п р и и н т е р п р е т а ц и и э к с п е р и м е н т о в п о
о п р е д е л е н и ю м е с т о п о л о ж е н и я п р и м е с н о г о а т о -
м а. Когда пучок ионов падает на кристалл параллельно какой-либо кри-
сталлографической оси, пучок разделяется на две компоненты: капалиро-
ванную и хаотическую, т. е. иеканалированпую. Капалированпые ионы
не подходят к цепочке атомов ближе некоторого расстояния r m i n . Согласно
Линдхарду, Гтш = и\^г а2, где и^—амплитуда тепловых колебаний
атома, перпендикулярная рассматриваемой цепочке; а — параметр экра-
нирования. Доля ионов, которая не входит в канал, равна яГтиьОТ, где
]\fd — число цепочек, приходящихся на 1 см2 поверхности, перпендикуляр-
ной направлению ионного пучка; Лг —- концентрация атомов в 1 сжА; d —
расстояние между атомами в цепочке.

Большинство физических процессов, например, резерфордовское рас-
сеяние на большие углы, ядерные реакции, образование характеристиче-
ского излучения из внутренних оболочек атома и т. д., требуют малых
прицельных параметров, по крайней мере меньших, чем rn,in. По порядку
величины r m j n ~ 0,1 А, а все процессы требуют прицельных параметров
на один — два порядка меньше. На этом факте и основано использование
каналирования для определения местоположения примесного атома.

Рассмотрим, например, случай резерфордовского рассеяния. Сначала
производится бомбардировка неориентированной мишени. В течение опре-
деленного времени регистрируют на детекторе число частиц, рассеивае-
мых в некоторый телесный угол, который определяется положением детек-
тора относительно мишени и угловым разрешением детектора. При этом
проводится регистрация тех частиц, которые рассеиваются примесными
атомами, а не атомами матрицы. Это всегда можно сделать, если масса
примесного атома больше массы атома матрицы, так как в этом случае
Энергия частиц, рассеянных па примесных атомах, больше, чем энергия
частиц, рассеянных па атомах матрицы. Поэтому, настраивая детектор
на определенный энергетический интервал, можно отсечь частицы, рас-
сеянные на атомах матрицы. Если масса примесного атома меньше массы
атома матрицы, то регистрацию проводить трудно, так как будет мешать
фон, возникающий из-за рассеяния на атомах матрицы. В этом случае
можно регистрировать для определения местоположения примесного ато-
ма не рассеянные частицы, а продукты ядерных реакций.
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После того как проведена бомбардировка неориентированной мишени,
пучок направляют вдоль какого-либо канала и в течение такого же вре-
мени измеряют число частиц в детекторе.

Если примесные атомы находятся в замещающем состоянии или внут-
три области r m i n , то отношение числа регистрируемых частиц при кана-
лировании к числу регистрируемых частиц при неориентированном облу-
чении примерно равно ук/уп ж rcrminiVd, т. е. примерно равно доле ионов,
не попадающих в канал с самого начала. Типичные значения ук/уп&
ж —5·10~2, τ. е. несколько процентов. Таким образом, если примесные
атомы локализованы внутри области rmint получается сильное уменьше-
ние выхода при каналировании, примерно на два порядка, по сравнению
со случаем облучения неориентированной мишени. Примесные атомы,
например, в Si и Ge могут занимать тетраэдральные междоузлия. Вдоль
рядов (111) и (100) эти междоузельные положения затенены атомами,
а вдоль (110) они находятся вне области rmin· Этот факт используется
при интерпретации экспериментов. Если же примесные атомы находятся
за областью r m i n , т. е. в области, доступной каналированным ионам (или,
другими словами, в междоузельных положениях), то считалось, что
в этом случае не должно быть уменьшения выхода частиц при каналиро-
вании, т. е. при этом yjyn = 1. Это последнее допущение неявно пред-
полагает, что поток ионов в канале является однородным, т. е. таким же,
как и при входе в канал на поверхности.

Это предположение об однородности потока ионов в канале является
основным, оно использовалось при интерпретации экспериментов, кото-
рые проводились в 1966—1970 гг. (см., например, 2 4 ~ 2 6 ) . В этих экспери-
ментах, естественно, не ставился вообще вопрос о возможности определе-
ния местоположения примесного атома, находящегося в междоузельном
положении, за областью r m i n . Действительно, если поток в канале одно-
роден, то независимо от того, в каком именно междоузельном положении
находится примесный атом, число регистрируемых в детекторе частиц
будет неизменным при одинаковых условиях.

Наша работа, в основном, посвящена исследованию распределения
потока каналированных ионов. Как мы увидим ниже, основное предполо-
жение, которое использовалось при интерпретации экспериментов, а имен-
но, предположение об однородности потока ионов в канале, оказалось
неверным. Вследствие этого количественная, а в ряде случаев и качест-
венная, интерпретация этих экспериментов оказалась некорректной.

*>·· Имеется, однако, другой, значительно более важный вывод. Вслед-
ствие того, что происходит перераспределение потока ионов в канале,
число регистрируемых в детекторе частиц будет меняться в зависимости
от того, в каком именно междоузельном положении находится примесный
атом. Таким образом, благодаря эффекту пространственного перераспре-
деления потока ионов в кристаллической решетке оказывается возможным
определить точное местоположение примесного атома, находящегося
в междоузелъном положении.

Этот факт имеет принципиальное значение в ряде областей физики
твердого тела, особенно в физике сверхтонких взаимодействий и радиа-
ционной физике твердого тела. Перейдем к детальному исследованию
вопроса о перераспределении потока частиц в решетке.

б) С т а т и с т и ч е с к о е р а в н о в е с н о е р а с п р е д е л е -
н и е п р и а к с и а л ь н о м к а н а л и р о в а н и и . Статистическое
описание каналирования было использовано Линдхардом 1 8. Такое опи-
сание является удобным для рассмотрения эффекта перераспределения
потока частиц.
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Потенциал Ut (г), создаваемый в точке г, есть сумма потенциалов
отдельных атомных цепочек, т. е.

ϋί(Ό = Σ U (г-г,), (2.1)

где U — потенциал отдельной цепочки, rt — положение цепочки, а п —
число атомных цепочек, формирующих канал. Частица, падающая на
кристалл в точку г перпендикулярно рассматриваемой поперечной пло-
скости, может обладать поперечной энергией Е±, которая определяется
из равенства

Ex = Ut(r) = -^-; (2.2)

v — поперечная скорость, Μ — масса частицы. Это равенство опреде-
ляет область, доступную иону с заданной поперечной энергией.

В начале пучок частиц имеет некоторое начальное распределение
в четырехмерном фазовом пространстве. По мере прохождения через кри-
сталл будет наблюдаться тенденция к установлению статистического
равновесия. Вследствие'этого можно перейти к статистическому описанию
каналирования, не рассматривая детально последовательность столк-
новений ионов с атомными цепочками.

Вследствие того, что в двумерном пространстве импульсов объем про-
порционален dE±, оказывается, что для частицы с данной поперечной
энергией Ej_ вероятность нахождения в элементарной площадке dS по-
перечной плоскости, dW/dS, не зависит от г:

dS

где S (Ε_ι) —• доступная область для иона с энергией Ej_. Эта формула
показывает, что при аксиальном каналировании ион равномерно запол-
няет доступную область. Такое простое распределение имеет место только
в двумерном случае 3 7.

в) В р е м я у с т а н о в л е н и я р а в н о в е с н о г о р а с п р е -
д е л е н и я . Вопрос о возможности использования статистического
описания, в частности формулы (2.3), обсуждается в литературе 2 ? вплоть
до настоящего времени. Представляется поэтому важным оговорить
достаточно подробно пределы применимости статистического подхода.

Необходимо сказать, прежде всего, что если система обладает сто-
хастической необратимостью, свойствами перемешивания, то такую систе-
му можно описать статистически. При этом особо оговаривается, что
из-за конечного разрешения физического прибора мы всегда имеем дело
хоть с малым, но всегда конечным объемом ячейки фазового пространства.

Рассмотрим, например, выход ядерной реакции в зависимости от глу-
бины, когда пучок частиц направлен вдоль оси канала. Из-за периодиче-
ского характера движения частиц в канале выход также будет осцилли-
ровать по глубине, однако па больших глубинах из-за фазового переме-
шивания траекторий частиц осцилляции исчезнут.

В то же время, если использовать формулу (2.3) для расчета этого
процесса, никаких осцилляции такое описание не дает.

Возникает поэтому вопрос, на каких глубинах можно использовать
статистическое описание.
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Очень маленькие осцилляции будут иметь место вплоть до весьма
больших глубин. Однако, крупномасштабные осцилляции, порядка чет-
верти длины волны частицы в канале, быстро исчезают из-за фазового
перемешивания. В данном случае вопрос о том, на каких глубинах воз-
можно обнаружение осцилляции, зависит от разрешения детектора.
Характерное разрешение по глубине современных детекторов составляет
сотню ангстрем. Когда лучок протонов и α-частиц с Ε — 1 Мэв пускают
вдоль канала, на таких детекторах практически невозможно уже обна-
ружить осцилляцию выхода после нескольких колебаний иона в канале.
В то же время средний выход, регистрируемый детектором на таких малых
глубинах, вполне правильно определяется, когда расчет проводится с по-
мощью формулы (2.3).

Ясно, что в физическом эксперименте, когда прослеживается дина-
мика системы за конечное время, мы почти никогда не имеем полного
статистического равновесия в очень малом объеме ячейки фазового про-
странства, но из-за конечности разрешения прибора для вероятностного
описания эволюции системы в этом и нет никакой необходимости.

Линдхард 18, используя потенциал U (р) = — (р — расстояние от

цепочки, ос2 — (nj2)Z1Z2e
2a!d)4 рассмотрел вопрос о рассеянии иона на атом-

ных цепочках в предположении, что эти цепочки распределены хаотиче-
ски. При этом оказалось, что существенное изменение направления на-
чального импульса иона происходит на глубинах порядка λ, где

λ"'»ί^ϋ- (2.4)

для иона с поперечной энергией Ej_. Для легких ионов при Е± ж Ety\
{Ety\ — критическая поперечная энергия, при которой еще возможно
каналирование) значение λ < 1000 атомных слоев.

При каналировании частица движется на расстоянии больше, чем
af от цепочки, гле лучше использовать потенциал типа U ~ р" 2 . Для
этого потенциала 2 8

λ"1 « YbNdatyu ' (2.5)

т. е. λ не зависит от поперечной энергии; ^ — критический угол Линд-
харда.

Наличие регулярного расположения цепочек приводит к тому, что
при аксиальном каналировании угловое распределение может оказаться
асимметричным из-за плоскостной блокировки 2 8. Вследствие этого λ может
приближаться к 1 мкм, что соответствует эксперименту 2 9.

Несмотря на такое влияние плоскостей на аксиальное каналирова-
ние, последнее существенно отличается от плоскостного каналирования.
Специальные эксперименты 3 0 показывают, что аксиальное каналирование
является двумерным, обусловленным, прежде всего, потенциалами атом-
ных цепочек, а плоскостное каналирование одномерно.

Понятие доступности области для аксиального каналирования, исполь-
зованное Линдхардом, является правомерным, несмотря на наличие пло-
скостей, вследствие того, что потенциальные барьеры и градиенты атом-
ных цепочек существенно выше плоскостных.

Машинные расчеты 3 1 и эксперименты 32 подтверждают эти основные
представления теории Линдхарда.

В ряде случаев представление о равновесном распределении можно
использовать, имея в виду лишь конфигурационное пространство, т. е.
поперечную плоскость при аксиальном каналировании. Действительно,
из-за плоскостной блокировки равновесие в фазовом пространстве насту-
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пает лишь на глубинах ~ 1 мкм, но это еще не означает, что на меньших
глубинах нельзя использовать равновесное распределение. Во многих
случаях можно не интересоваться наступлением равновесия в импульсном
пространстве, т. е. угловым распределением.

Например, при расчете потока частиц по сечепию канала нас, в пер-
вую очередь, интересует просто общее число частиц, пересекающих рас-
сматриваемый элемент площади, независимо от того, каково направление
скорости этих частиц. Естественно, возникает вопрос о том, на каких
глубинах можно использовать формулу (2.3) в этом случае и как сильно
влияет асимметрия в угловом распределении на равномерное заполнение
доступной области.

Чтобы точно ответить на этот вопрос, следует провести детальный
расчет без использования формулы (2.3) и статистический расчет с ее
использованием и определить глубину, на которой оба расчета дают оди-
наковую величину с учетом разрешения детектора.

Такие расчеты (см., например, разделы ж) гл. 2 и а) гл. 3 показывают,
что для протонов и α-частиц с Ε ~ 1 Мэв представлением о равновесии
в конфигурационном пространстве можно пользоваться на глубинах
~1000 А. Для более тяя^елых ионов эти глубины меньше.

Когда угловое распределение еще не является симметричным (т. е.
когда еще нет равновесия), как отмечалось выше, имеет место плоскостная
блокировка при аксиальном каналировании. Это приводит к тому, что
в некоторых местах в поперечной плоскости ряд позиций может быть
затенен, т. е., строго говоря, при этом нельзя пользоваться в общем случае
формулой (2.3). Тем не менее есть ряд экспериментов, когда использование
формулы (2.3) оправдано и в этом случае. Одним из них является экспе-
римент по определению местоположения примесного атома. Из-за сим-
метрии кристалла какое-либо вполне определенное междоузельное поло-
жение в поперечной плоскости, как правило, занимает не одно, а много
позиций. Поэтому, даже если какая-либо из этих позиций затенена,
можно говорить о равновесии в поперечной плоскости, так как для осталь-
ных позиций практически анизотропия в угловом распределении не будет
сказываться. Таким образом, в этом случае асимметрия в угловом распре-
делении будет слабо сказываться на равномерпом заполнении доступной
области.

Поэтому ясно, что имеет смысл провести специальные расчеты, для
того чтобы установить, когда можно приближенно пользоваться понятием
о равномерном заполнении доступной области в поперечной плоскости.

Атомные цепочки создают в поперечной плоскости потенциал, близкий
к гармоническому. Траектория иона в таком поле представляет собой
эллипс. Так как реальный потенциал содержит также ангармоническую
часть, эллипс вращается и описывает фигуры типа Лиссажу, которые
более или менее равномерно заполняют доступную область. В течение
2 ~ 3 периодов колебания иона в таком поле происходит достаточно рав-
номерное заполнение области. Глубина, на которой наступает такое запол-
нение, равна

где η число атомных цепочек, формирующих канал, Ь — радиус кана-
ла, \\\ — критический угол Линдхарда, а — параметр экранирования.
Равновесие наступает из-за неупругого рассеяния частиц на электронах,
причем ангармонизм потенциала способствует более быстрому фазовому
перемешиванию траекторий частиц. Оценка (2.6) верна для большей части
пучка. Для хорошо каналированных частиц, для которых ангармоническая
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часть потенциала очень мала, равновесие наступает на больших глубинах
Однако доля таких частиц в пучке из-за рассеяния на поверхности, рас-
ходимости пучка и т. д. незначительна. Каган и Кононец 2 0 показали
с совершенно других позиций, что распределение каналированных частиц
становится независящим от начальных условий также на глубинах поряд-
ка тысячи атомных слоев.

г) Р а с п р е д е л е н и е п о т о к а и о н о в в а к с и а л ь н о м
к а н а л е . Пусть единичный поток ионов падает нормально на площадь
SQf приходящуюся на один аксиальный канал. Площадь So не всегда
равна площади JirJ, которая приходится на одну цепочку. В общем случае
можно записать So = jirja"1, где α — отношение числа аксиальных
каналов к числу атомных цепочек, формирующих канал. В Si, напри-
мер, α = 1/2 в направлении (110), а = 1 в — (100 >, α = 2 в направ-
лении <111 >.

На рис. 1 показаны эквипотенциальные поверхности в Si и эффек-
тивный поток. Как видно из этого рисунка, максимальное значение потока

Ο ξ2 φ Qfi Οβ φ S(EX)/Sa
α) 6)

Рис. 1. Эквипотенциальные линии в Si в направлении (100) (а) я распределение пото-
ка в канале (110) в Si (б).

Знак «+» изображает тетраэдральное междоузлие.

в центре канала выше потока на периферии, вблизи атомной цепочки,
лримерно на три порядка, т. е. поток существенно неоднороден.

Эффект перераспределения ионов можно объяснить следующим обра-
зом. Центр канала доступен всем ионам, причем ионы с малыми попе-
речными энергиями в основном пребывают там. Периферийная часть
канала доступна лишь небольшой части ионов с большими поперечными
энергиями. Это обстоятельство и объясняет столь резкое изменение потока
по сечению канала.

Оценим поток ионов F на некоторой эквипотенциали S (#j_), огра-
ничивающей поверхность S (#j_). Если рассматриваемая поперечная
энергия не очень мала, ее значение определяется потенциалом одной
цепочки, т. е. Е± = U (р), где ρ — расстояние от цепочки. При этом
S (Е±) = π (г* — ρ2) α" 1 . При нормальном падении ионов на площадь SOf

распределение ионов по минимальным прицельным параметрам p t отно-
сительно цепочки имеет вид (при α = 1)

илц

dn

dn =

2pi

dS
So '

(2.7)

(2.8)
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Поток, создаваемый ионами, имеющими доступную область _от S
до S -f- dS9 равен (1/50) dS/S. Поток на некоторой эквипотенциали S (Ej)
создается лишь теми ионами, доступная область которых превышает S (Ej_)
и лежит, таким образом, между S (#_]_) и So.

Отсюда видно, что поток на эквипотенциали S (Ej_) равен
s.o

(2.9)
S(E±

Если учесть, что доля ионов, равная Sun/S0 (где Sun/S0 =
не попадает в режим каналирования и что эта часть ионов дает нормаль-
ный вклад в поток, формулу для потока можно записать более корректно:

(2.10)

Обычно SUn/SQ ж ΙΟ"2 <ζ_ 1, так что практической разницы между этими
двумя формулами нет.

Относительный поток ионов в канале, нормированный к потоку при
произвольном, неориентированном облучении, γ, очевидно, равен

(2.11)
S{E±

При малых Е^ S {Е±) стремится к нулю, т. е. у имеет логарифмиче-
скую особенность. При больших £'_L, S (EJ) стремится к So и в этом случае
поток на некотором малом расстоянии ρ от цепочки равен

У = 4-, (2.12)

так как при больших Ej_ S (Ej_) = π (rl — ρ2) α*1. Сравнивая (2.11)
и (2.12), видим, что в предельном случае больших Ej_ γ<ξ 1, в то время
как при малых Е^ у >̂ 1, т. е. формула (2.10) описывает также эффект
тени. Эти особенности перераспределения потока ионов в поперечной
плоскости приводят к тому, что эффективное сечение рассеяния ионов
на дефекте (т. е. примесном или смешенном атоме) зависит существенно
от места его расположения. Формулы (2.9)—(2.12) являются основными
в теории эффекта перераспределения потока. Ранее они были получены
в работах 3 3 " 3 7 .

д) З а в и с и м о с т ь п о т о к а от у г л а п а д е н и я и о н -
н о г о п у ч к а н а к р и с т а л л . В предыдущем пункте рассматри-
вался случай, когда внешний угол \р[П = 0. Рассмотрим теперь случай,
когда -ψίη φ 0. Чтобы провести анализ, вначале рассмотрим изменение
потенциала в канале с расстоянием. В центральной части канала абсо-
лютное значение потенциала и изменение потенциала на некоторой малой
длине ό> малы. В то же время вблизи атомной цепочки соответствующие
значения велики, т. е. (б£7/бг)ц6г<^ (6t//6r)n6r, где «ц» означает центральную
часть канала, а «п»— периферийную часть канала. Когда ион падает
на кристалл под углом -ψίη, меньшим критического угла каналирования,
можно записать

EA = U (р) + едп = U (р'), (2.13)

где ρ — точки падения. Когда Tpin = 0, минимальный прицельный пара-
метр относительно цепочки есть просто точка падения, т. е. р.
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'in τПри ψίη φ О из-за дополнительной поперечной энергии, равной ψ
ион может приблизиться к цепочке на расстояниех р, которое определя-
ется из (2.13). При этом, очевидно, меняется доступная область, по срав-
нению с тем, что было при % п = 0. Если, однако, ион падает на кристалл
в периферийной области, т. е. вблизи цепочки, доступная область прак-
тически не меняется, так как там значение потенциала велико. Поэтому
дополнительное увеличение поперечной энергии на величину #ψΐη мало
скажется вблизи цепочки. Если же ион падает на кристалл в районе центра
канала, доступная область резко увеличивается, так как потенциальный
барьер там очень мал. В центральной части канала потенциал можно
принять гармоническим:

U,(r) = ̂ r\ (2.14)

где ах = ХгХге
г (Сa)2Id (с & 1^3), Ъ — радиус канала.

Этот потенциал получается разложением в ряд потенциала отдельной
атомной цепочки U — αχ/ρ2 и суммированием по η цепочкам, формирую-
щим канал.

Если при ψίη = 0 ион падал в центр канала, его доступная область
равнялась нулю. Если же \^\п φ 0, то доступной является область, рав-
ная nE^tJAy где А = najb4·. При ·ψίη = 0 область, в которой сосредото-
чены точки возврата для каналированных ионов, равна So — Sun- При
внешнем угле ψϊη φ 0 эта область приблизительно равна So — 5 u n —
— nEtyfjA ·

Оценим относительный поток на некоторой эквипотенциальной линии
SiQ9 ограничивающей область Si(j при ψιη Φ 0. Пусть Sio > nEtylJA.
Очевидно, при ψϊη = 0 доля ионов, которая не может достигнуть эквипо-
тенциали SiQ1 равна SiQ/S0, а при % η φ 0 эта же доля равна (5 ί ο —

E^JA)IS
Из этого рассмотрения получаем, пользуясь тем же методом, что

и в предыдущем разделе, что

При небольших начальных углах

у (Sh) ж In

η (^im

So

siEtyfnIA)IS0

(2.15)

1, т. е-

(2.16)

0 получаем прежний результат. В центре канала, когда SiQ = 0,

•Лп (2.17)

Интересной особенностью формулы (2.16) является наличие логарифмиче-
ской особенности при ярш = Si0AlnE. С этими особенностями связаны
двойные и многократные пики в угловом распределении каналированных
ионов (см. ниже раздел 3).

Тот факт, что в формуле (2.16) значение потока имеет максимум при
ψ?η = Si0AlnE, объясняется просто. При углах гр[П > SiuAlnE ионы
имеют доступную область >^/0, так что значение γ (Si0) при этом неболь-
шое. Πρπψΐη < SioAlnE некоторая часть ионов вообще не достигает экви-
потенциали Sio, При oj)fn ~ Si0A/nE все ионы достигают Si0J причем
доступные области лежат в интервале {So, Si0}. Таким образом, при
ψίη ί« Si0AlnE поток на линии Si0 имеет значение, близкое к максималь-
ному значению.
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е) М н о г о к р а т н о е р а с с е я н и е и е г о в л и я н и е н а
п е р е р а с п р е д е л е н и е п о т о к а и о н о в . Во всех вышепри-
веденных формулах предполагается, что поперечная энергия иона Ej_
остается постоянной. Поперечная энергия иона, однако, меняется из-за
рассеяния на электронах, на тепловых колебаниях атомов решетки, дефек-
тах и т. д.

Вследствие изменения Ej_ меняется и доступная область S (Ej),
а это, в свою очередь, изменяет распределение потока по глубине. До сих
пор рассматривалось значение потока в канале непосредственно после
установления статистического равновесного распределения. Теперь про-
следим зависимость потока от глубины, для чего необходимо рассчитать
многократное рассеяние.

Многократное рассеяние каналированных частиц на электронах и
и ядрах существенно уменьшается по сравнению с рассеянием частиц
в неориентированной мишени, так как траектории каналированных частиц
проходят вдали от ядер в областях с малыми электронными плотностями.
При этом многократное рассеяние носит характер флуктуации угла кана-
лирования. Решение задачи нахождения углового распределения частиц
в канале требует другого подхода, отличного от обычного подхода в теории
рассеяния в однородной среде. Связано это с тем, что многократное рас-
сеяние накладывается на движение в непрерывном потенциале атомных
ядер. Проблема многократного рассеяния капалироваиных ионов сама
по себе представляет интерес. Из-за того, что каналированпые ионы не
подходят близко к ядрам, сечение физических реакций (например, ядер-
ных реакций, образование радиационных дефектов, ядерное торможение,
образование характеристического излучения, ионизация и т. д.) суще-
ственно меняются. Однако, если ион деканалирует, сечение становится
нормальным. Поэтому для широкого круга задач, связанных с использова-
нием эффекта каналирования, необходимо знать функцию деканалирования.

Рассмотрим вначале несохранение поперечной энергии из-за рассея-
ния иона, обусловленного тепловыми колебаниями атомов решетки.
О влиянии тепловых колебаний на каналирование см. также работу Кад-
менского и др.1 2 2. Так как атомы смещаются из равновесного положения,
на каналированную частицу действует флуктуационная сила AF, причем

(F — F')\ где F - -VU (r), F' = _ V £ / (г _μ ΔΓ), ΔΓ - смеще-
ние атома.

Приращение поперечной энергии (ЬЕ^/δχ > на единицу длины свя-
зано с AF2 соотношением

где скобки (...) означают усреднение по доступной области. Лиидхард 1 8

вычислил значение AF2 с точностью до членов ~—~> где и\~ средне-

квадратичная амплитуда теплового колебания. Во многих случаях жела-

тельно знать более точное значение AF2.
В работах 39>40 было показано, что с точностью ~и\_/г4 имеем

J.2. Г" ι V ·. О-1 (ΐΐΆ ^2 ι- О р2 Л FF'/ F \2~\
J Ϊ- \ r ) J

4 L 4 Г4 2

FF" 3 F'F"где
F - £ u(r), F' = -*rF, F-=*gr* т. д. (2.20)
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Первый член в (2.19) соответствует выражению Линдхарда. При исполь-
зовании (2.19) и потенциала U (г) = ct2/r приращение поперечной энергии
равно

Изменение ЬЕL обусловлено также неупругим рассеянием на элект-
ронах. Для простых оценок принимают, что 6Е± пропорционально той
части энергетических потерь, которая обусловлена близкими столкно-
вениями 1 8.

Вдали от ядер приращение δΕχ, связанное с неупругим рассеянием
на электронах, намного превышает ЬЕХ, вызванное тепловыми колеба-
ниями атомов решетки.

Приращение δΕχ, связанное с дискретностью атомной цепочки,
намного меньше изменения δΕχ, связанного с тепловыми колебаниями 4 1 ,
поэтому эту поправку можно не учитывать. Недавно Фирсов 1 2 3 показал,
что дискретность пренебрежимо мала при каналировании.

Линдхард 1 8 предположил, что во многих случаях можно считать,
что изменение поперечной энергии с глубиной происходит плавно, без-
флуктуации. Это приближение Линдхарда, известное как приближение
монотонного набора поперечной энергии, использовалось в ряде работ 4 2~4 6

для расчета функции деканалирования. Последовательное и строгое
решение задачи было дано в работах 47~49, где учитывалась диффузия
частиц в пространстве поперечной энергии. В работах 4 7 - δ 0 был получен
явный вид коэффициента диффузии при каналировании.

Так как приращение поперечной энергии 6Εχ при кулоновском рас-
сеянии, описываемом формулой Резерфорда,— малая по сравнению с Ej_
величина, можно использовать приближение Фоккера — Планка для
изучения поведения каналированных ионов. Уравнение Фоккера —
Планка для функции распределения / (Е, Εχ, χ) имеет вид (Е — полная
энергия иона, χ — глубина)

где усреднение ( . . . ) производится по доступной области. Коэффициенты
в (2.22) связаны друг с другом соотношением

> ( 2 · 2 3 >
Если пренебречь изменением полной энергии, уравнение (2.22) можно-

7
переписать в виде 4 7

дх ~~
• _ ι _ " _ι_ - ι -

— —|— Г/_^=к\ s (Εχ) / 1 , (2.24)
uL· ι L \ Л̂ с / торм. ' J

причем коэффициент диффузии можно записать в двух формах:

(2.25>

или
D=(^±-(EX-Ulr))\. (2.26)
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Эти формулы дают возможность рассчитать аналитически диффузион-
ные коэффициенты при каналировании.

Например, для потенциала U (г) = «2/г при больших поперечных
энергиях, когда rjj > r\ (Е±). где Е±= U (т\), получаем, что диффузион-
ный коэффициент, связанный с рассеянием на электронах, Z)e, равен

где Le = In ионизационный потенциал атома. Соответ-

ствующий диффузионный коэффициент, связанный с рассеянием кана-
лироваиной частицы на тепловых колебаниях, Z?tin равен

Из сравнения этих двух формул видно, что Dth растет с ростом Ej_ гораздо-
быстрее, чем De (см. ниже рис. 4).

При больших энергиях, когда Ε >· (Mint) Ecj_ (где £j_ — критическая
поперечная энергия Линдхарда), в уравнении (2.24) можно пренебречь
последним членом. Если, кроме того, принять, что S (Ех) = const, то
уравнение Фоккера — Планка (2.24) переходит в обычное уравнение
диффузии в пространстве поперечной энергии (уравнение Фика). Но такое,
чисто диффузионное, приближение обладает тем существенным недостат-
ком, что при этом не может быть описан эффект перераспределения потока
каналированных частиц.

Из уравнений (2.22) и (2.24) следует, что в задаче об уходе частиц
из канала, кроме обычного члена, учитывающего возрастание поперечной
энергии, необходимо рассмотрение также диффузионного члена.

В то же время уравнение (2.24) не является обычным диффузионным
уравнением. Новым здесь, помимо последнего члена, является наличие
весовой функции 1/S (Ej) перед квадратной скобкой и множителя S {Е±)
внутри нее.

Появление этих множителей физически обусловлено, в конечном
счете, тем, что рассеяние каналированных ионов происходит не в свобод-
ном пространстве, а в поле, создаваемом атомами кристалла.

При выводе кинетического уравнения (2.24) используются следующие
предположения:

1) Суммарный потенциал, создаваемый в канале атомами цепочки,
заменяется непрерывным потенциалом атомной цепочки.

2) Предполагается наличие статистического равновесия.
3) Изменение энергии иона из-за неупругого рассеяния на электронах

и тепловых колебаниях считается много меньшим энергии иона.
Предположение 1), как было показано Линдхардом 18, является

вполне приемлемым. Предположение 2) приводит к тому, что уравнением
(2.24) можно пользоваться лишь на глубинах ^=1000 А. Предположение 3)
также вполне оправдано, так как в кулоновских столкновениях основную
роль играют далекие столкновения, при которых измепение импульса
или энергии частицы в одном столкновении пренебрежимо мало.

Уравнение (2.24) является наиболее общим в классической теории
каналирования. На его основе описываются все основные особенности
прохождения каналированного пучка через кристалл.

Уравнение (2.24) описывает не только каналирование, но и эффект
тени (блокирование), когда частица испускается из узла кристалличе-
ской решетки. При этом оказывается, что последний член в уравнении (2.24)
описывающий изменение поперечной энергии, вызванное ионизационным
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торможением, оказывает противоположное 5 1 влияние на каналирование
и блокирование. Учет этого члена понижает выход частиц для каналиро-
вания и повышает для блокирования. Такое поведение выхода частиц, χ,
легко объясняется.

При каналировании выход обратно рассеянных частиц обеспечива-
ется частицами, которые увеличили свою поперечную энергию до крити-
ческой, а торможение препятствует увеличению поперечной энергии.
При блокировании, наоборот, выход частиц вдоль оси канала происходит
благодаря уменьшению их поперечной энергии, и торможение способст-
вует этому. Оказывается, что даже на малых глубинах, когда изменение
полной энергии АЕ мало, так что АЕ/Е <ξ 1 выход при блокировании,
%вл, существенно превышает выход при каналировании, χκ. Экспери-
менты 5 2 · 6 3 полностью подтверждают этот вывод.

Для того чтобы сравнить приближение монотонного набора попереч-
ной энергии с решением кинетического уравнения,был проведен ряд рас-
четов 47~49. На рис. 2 показана функция деканалирования, полученная
в приближении монотонного набора поперечной энергии. Там же приведен
для сравнения результат расчетов ,
в диффузионном приближении.

0,5-

Z0 *tQ 60
Глубина, мкм

Рис. 2. Зависимость доли де-
кана лир ованных ионов от глу-
бины в Si ((НО), t = 25 °С).
1 — приближение монотонного на-
бора; г —1 диффузионное прибли-
жение. Расчет проведен для α-час-
тиц с Ε = 7 Мэв; значки «+» —

экспериментальные данные 3 7 .

15 Ε

Рис. 3. Изменение функции распреде-
ления по глубине в Si ((110».

Расчет проведен для α-частиц с Έ = 7 Мэв.

Как видно,"при строгом решении кинетического уравнения, т. е. при
учете диффузии в пространстве поперечных импульсов доля деканали-
рованных ионов получается существенно меньше, чем в приближении
монотонного набора поперечной энергии. Это объясняется тем, что при
учете диффузионного члена происходит не непрерывный уход частиц
из канала, а размытие первоначальной функции распределения / (Е,
Ej_, # — 0) по'поперечным энергиям. Это четко видно из рис. 3, где пока-
зан ход F (Е) = S (EL) f (£", Ελ, χ) в зависимости от EL на различных
глубинах Как видно из этого рисунка, на малых глубинах очень велика
доля ионов с малыми поперечными энергиями. По мере увеличения глу-
бины происходит перераспределение по Е±, причем относительная роль
жонов с малыми Е1 уменьшается. Видно, что хотя пик функции
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f{E, E±J χ) смещается вниз, его положение по оси абсцисс мало
меняется (т. е. на самом деле не происходит монотонного переноса этой
функции вправо). В то же время благодаря диффузии происходит ушире-
ние полуширины функции / (Е, Ej_9 χ). Для сравнения на рис. 3 пока-
зано решение уравнения (2.24), когда S (EL) считается постоянной. Как
видно, площади под кривыми не сильно отличаются, однако функцио-
нальная зависимость является в этом
случае не очень точной.

Определение функции деканалиро-
вания обычно проводится с помощью
экспериментов по обратному рассея-
нию. При этом обычно регистриру-
ются частицы, вышедшие из канала
вблизи поверхности, т. е. ионы, кото-
рые имеют в канале большие попереч-
ные энергии. Эти ионы деканалируют,
в основном, из-за рассеяния на тепло-
вых колебаниях. Это видно из рис. 4,
где показана зависимость диффузион-
ного коэффициента от электронного
и ядерного рассеяния. При этом не
чувствуется диффузионный коэффи-
циент, связанный с электронным рас-
сеянием. Поэтому при интерпретации
этих экспериментов был недооценен
по сути основной механизм дека-
налирования, электронный, и пере-
оценен ядерный механизм, связанный
с тепловыми колебаниями. Время пребывания основной массы ионов
в канале определяется при нормальном падении ионного пучка электрон-
ным рассеянием. Чтобы прочувствовать это, необходимо регистрировать
частицы, идущие с больших глубин. На рис. 2 показаны результаты таких
экспериментов 4 1.

Решение кинетического уравнения (2.24) дает возможность решить
основные задачи, связанные с каналидованием ионов. Можно, например,
получить зависимость полуширины провала ψι/2 от температуры, глубины
и т. д., а также ряд других важных параметров48.

Основным выводом данного пункта является то, что приближение
монотонного набора поперечной энергии является во многих случаях
неудовлетворительным. Им можно пользоваться лишь для грубых оце-
нок, и то лишь вблизи поверхности, когда из канала выходит не более
10-г-20% частиц. Для правильной интерпретации экспериментов необ-
ходимо использовать решение кинетического уравнения с учетом диф-
фузионного члена.

Функция распределения частиц по поперечной энергии в зависимости
от глубины / (Е, Ej_, x) позволяет рассчитать зависимость потока от глу-
бины. Поток равен

Рис. 4. Зависимость диффузионных
коэффициентов от поперечной энер-

гии ε ± в Si ((110), t = 25 °С).
D e— электронный коэффициент диффузии,
•°Ш — ядерный коэффициент диффузии

(D = D. + D t h ).

Υ (г, * ) «

где χ (х) — доля деканалированных ионов, Е\ ~ U (г) "есть"потенциаль-
ная энергия иона в канале в данной точке г (г есть радиус-вектор в попе-
речном сечении канала), Е± = Е^\.
6 УФН, т. 115, вып. 3
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Численные расчеты потока были проведены для случая прохождения
протонов с энергией 3 Мэв через кремний при комнатной температуре
в направлении (110) (рис. 5) 4 8.

Так как эквипотенциальная линия, определяемая уравнением Е± =
= U (г), задает целое семейство точек, в которых поток ионов одинаков,
то зависимость потока от места (г) в поперечном сечении канала харак-
теризовалось приведенной потенциальной энергией

На рис. 5 представлена зависимость потока ионов в центре канала
и вблизи атомной цепочки от угла падения \р\п на разных глубинах. Из этих
данных видно, что возрастание потока сохраняется вплоть до больших

-0,75 -0,5-0,25 О 0,25 05 0/5 -0,75 -ΰβ - Q 0,25 0,5 0/5
Yin/ft

Рис. 5. Зависимость потока в центре Рис. 6. Поток в разных точках канала
канала и вблизи атомной цепочки от (НО) в Si на глубине 0,1 мкм.

угла падения (Φ/Φο = γ)· Расчет проведен для протонов с Ε = 3 Мэв
Расчет проведен для протонов с Ε = 3 Мэв <* = 2 5 °с> верхние величины - в ед.ед_).

в Si (<110>, t = 25 °С).

глубин (>10 мкм)ь однако вначале оно быстро падает. Одновременно про-
исходит увеличение потока с глубиной у атомной цепочки. Зависимость
потока в разных точках канала от угла падения на глубине 0,1 мкм дана на
рис. 6. Отметим наличие двойных пиков в центральной части канала.

ж) Р а с п р е д е л е н и е п о т о к а и о н о в н а м а л ы х
г л у б и н а х . До сих пор рассматривался поток на глубинах, где уста-
новилось равновесное распределение. Представляет интерес рассмотреть
и малые глубины, вблизи поверхности кристалла.

Движение частицы в канале можно рассматривать как движение
броуновской частицы в поле атомных цепочек. Рассеивающими центрами
в центральной части канала являются валентные электроны, распределе-
ние которых в канале можно счита'ть изотропным.
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Суммарный потенциал в канале, формируемом η атомными цепочка-
ми, имеет вид

£ ( £ ) ( 2 · 2 9 )

если потенциал отдельной цепочки дается выражением и (р) = ах/р2,
где 06!= ZiZ2e

23a2/d, Ь — радиус канала. В центральной части канала
rib < 1 так что ангармоническая часть потенциала там мала.

В первом приближении движение частицы можно рассматривать
в двумерной гармонической яме, с осями г/, ζ, где у2 -\- ζ2 = г2.

Для броуновской частицы в таком поле можно найти решение кине-
тического уравнения Фоккера — Планка в фазовом пространстве.

С помощью этого решения может быть найдена вероятность W (у0,
ζο> У, ζ. Эо у, θ 0 2 , х) того, что частица будет находиться в точке с
координатами (у, ζ) на глубине х, если при χ = 0 частица входит в
канал под углом θ 0 = V§1,, + θοζ на расстоянии г0 = Уу\ + ζ\ от
канала 5 4.

Формула для W может быть получена также при учете энгармонизма
потенциала. Особенностью гармонического потенциала является то, что
поток, рассчитанный на его основе, периодически меняется с глубиной.
Несмотря на неупругое рассеяние на электронах, фазовое перемешивание
траекторий происходит при этом лишь на весьма больших глубинах.
При учете ангармонизма запутывание траекторий частиц происходит
гораздо быстрее.

В ангармоническом приближении частота осцилляции начинает зави-
сеть от точки входа частицы в канал. При этом «частоты колебаний» вдоль
осей г/, ζ имеют следующий вид:

Ί ί Μ Ι . . 3 ζΐ \

где

ωί = - ^ - . (2-30)

Поток в аксиальном канале равен

dyodzo. (2.31)

В гармоническом приближении поток удается рассчитать аналити-
чески:

1 Г ^ ( ?/ω — 9 0 i /sin ωχ-}-ωΕ cos ωχ \ ^ / ί/ω— %y sin ωζ — ωί> cos ωχ \Ί

L V J

x

\ ^ / ί/ω— %y sin ωζ — ωί> cos ωχ \Ί

Ρ / V Ψ /J
Γ ^ / ζω—θ0ζ sin ωζ + tulTcos ωχ \ φ / ζω — %ζ3ίηωζ — ^οθ3ωζ \ Ί ^ 0

- ^ Τ V я ι. 7Γ? m dE χ dE

где Φ — интеграл ошибок, 6 = ~γ·ο\ ^ = 2м J^~F » "^ —тормозная

способность иона· Как видно из этой формулы, значение потока осцил-
лирует по глубине.

На рис. 7, а показана зависимость относительного потока в центре
канала от глубины, вычисленная Ван Флитом на ЭВМ 5 8. Как видно,

6*



444 Μ. Α. КУМАХОВ

осцилляции затухают на глубине ~2000 А, что хорошо согласуется
с оценками, приведенными в разделе в), а также с рассчитанными по фор-
муле (2.31).

На глубинах 3*1000 А для частиц с Ε ~ 1 Мэв распределение потока,
даваемое формулой (2-31), практически не отличается от распределеният

получаемого в предположении, что имеется равновесное распределение

γ(χ)

Ζ0

15

W

5

w βοο tzoo
Глубина, А

a)

0,2 0,4
, МММ

0,6

6)

Рис. 7. α) Зависимость максимального потока α-частиц с Ε = 1 Мэв в Си от глубины
(1 — не учитывается многократное рассеяние; 2 — учитывается многократное рассея-
ние (расходимость пучка θ = ±0,06°); 3 — то же, что и 2, но при θ = ±0,23° (расчет
Бан-Флита на ЭВМ Б 8)); б) зависимость относительного потока протонов в центре кана-
ла (НО) в Si (Ε = 700 кэв) от χ (1 — расчет по формуле (2.31) с учетом энгармонизма
и неупругого рассеяния на электронах; 2 — расчет с помощью решения уравнения

(2.24) с предположением наличия статистического равновесия).

в поперечной плоскости, даваемое формулой (2.3). Расчеты выхода ядерной
реакции на атомах матрицы, выполненные Рябовым 6 0 и Барретом 61

дают аналогичные результаты.
На рис. 7, б показан расчет, проведенный с помощью (2-31) (кри-

вая 1)· Кривая 2 вычислена с помощью решения (2.24) в предположении,
что имеется статистическое равновесие. Видно, что даже без учета рас-
ходимости пучка из-за неупругого рассеяния на электронах и ангармониз-
ма фазовое перемешивание наступает после прохождения примерно 1000
атомных слоев.

На рис. 8, 9 приведены результаты расчетов vmax в зависимо-
сти от энергии ионов, ориентации, расходимости ионного пучка, глу-
бины, вида ионов в предположении, что имеет место равновесное распре-
деление.

На рис. 8 приведена зависимость максимального потока в центре
канала утах 0 Т энергии при учете многократного рассеяния на электро-
нах- Как видно, v m a x уменьшается с увеличением глубины. На рисунке
показан случай малой расходимости (Θ = 0,01°). При большей расходи-
мости 7тах будет уменьшаться с энергией, т. е. будет картина, противо-
положная той, что имеется на рис. 9, где рассмотрен случай, когда

Несмотря на то, что площадь So, приходящаяся на канал (110) в Si,
примерно в 5 раз превосходит площадь канала (111), Vmax в обоих слу-
чаях довольно близки, как это видно из рис. 8. Это просто объясняется
тем, что коэффициент А, который используется для расчета потенциала
Б канале, пропорционален U" (&)• Поэтому маленькая площадь компен-
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сируется» хотя и неполностью, большим изменением U" (Ъ) при малых Ь%
т. е. для каналов с малыми SQt так как So

 2

У max

У тал

Ζ -

Г I 1

2

" ^ ^ . 3

I 1

05 1 2 3 4 5
Е} МэВ

Рис. 8. Зависимость максималь-
ного потока от энергии и глубины.
α-частицы в S1 (<110), "θ = 0,01°,

х (мпм)= 0,1 (J), 0,2 (2) и 0,5 (3)),

Рис. 9. Энергетическая зави-
симость максимального пото-

ка (Si. α-частицы).
1 — рассмотрено электронное рас-
сеяние до глубины 0,1 мкм (& —
= 0,02°, <110»; 2 — то же для
(111); 3— то же, что и для 1, но

при θ = 0,1°-

На рис. 10, 11 приведены результаты расчетов на ЭВМ Александера
и др. 5 6 · 5 7 . Детальное сравнение машинных расчетов на малых глубинах

с аналитическим подходом, основан-
ным на представлении о равновес-

<1Ю> / \о,2 н о м Распределении, приведено в 5 9 .
Отмечается хорошее согласие этих

0.5

05

ο,ζ

двух подходов.

Рис. 10. Контур капала (НО) в Си
с указанием значений потока {расчет
Александера на ЭВМ 5e) (BOTH. ед.).

Рис. 11. Контур капала (100) меди
с указанием значений потока56

(в отн. ед.).

з) Р а с щ е п л е н и е у г л о в о г о р а с п р е д е л е н и я к а -
н а л и р о в а н н ы х и о н о в и п о я в л е н и е м н о г о к р а т -
н ы х п и к о в . Когда примесный атом локализован на некоторой экви-
потенциальной линии Sιοι ограничивающей площадь Sίο, согласно (2.16)
при T|)fn = Si0A/nE имеет место логарифмическая особенность. Отсюда
видно, что в угловом распределении у (·ψ1η) возможно появление двойного
пика 3 М 2 .
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Появление логарифмической особенности можно понять следующим
образом. При ψίη = 0 для части ионов эквипотенциаль S ι0 является недо-
ступной. При-фш — Si0A/nE эта эквипотенциаль доступна для всех ионов.
Если "ψϊη превысит это значение, доступные области ионов увеличатся»
так что поток на линии S/о при этом будет меньше, чем πρπψιη = SίοΑ/ηΕ.
Таким рбразом, при ψ?η = S ι0Λ/πΕ поток на линии S io будет иметь зна-
чение, близкое к максимальному.

Определив экспериментальное значение ψιη, при котором появляется
пик, можно определить значение Sг0, т. е. местоположение примесного

7 У

Рис. 12. Схематическое изображение зависимости потока от начального угла падения
ионного пучка.

а) Примесный атом в центре канала; б) примесные атомы в центральной части канала, но не
точно в центре; в) часть примесных атомов в центре канала, а остальная часть — в замещающем
состоянии; г) примесные атомы локализованы в периферийной части канала вблизи атомной це-

почки.

атома. Таким образом, угловое распределение каналированных ионов
несет информацию о местоположении примесных атомов. Рассмотрим не-
сколько случаев, представляющих интерес 3 8 ' 6 9 .

Если примесный атом локализован в центре канала, распределение
характеризуется максимумом при ψΐη = 0 (рис. 12» а)·

Если примесные атомы локализованы в центральной части канала
на некоторой эквипотенциали Si , то появится двойной пик (схематически
это показано на рис. 12, б).

Если часть примесных атомов локализована в центре канала, а дру-
гая часть — в центральной части канала, то появится тройной пик.

Если часть примесных атомов локализована в центре канала, а дру-
гая часть находится в замещающем состоянии, то максимум будет при
ψ ί η = 0, однако высота максимума может и не превосходить нормальный
уровень (см. рис. 12, в). Высота пиков зависит не только от положения
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примесного атома, но и от того, какая часть примесных атомов занимает
данное положение.

Если примесные атомы локализованы в периферийной части канала»
максимум заменится минимумом (рис. 12, г), однако полуширина этого
минимума меньше, чем критический угол.

Все эти особенности видны также на рис. 6, где проведен точный
расчет.

При учете конечной расходимости пучка логарифмическая особен-
ность в (2.16) исчезает и значение γ при этом дается формулой 3 7

(2.33)

Недавно Александер и др. Б 9 · 6 2 наблюдали многократный пик в Fe,
легированном ионами Вг. Расщепление углового распределения и появ-

и

1
1 500

1
4

О

2г\ *
" / \J

ооооо

ί
О 1

оо 1
о о ) /

Ρ о оо о

/

ι ι ι

5 15 20
Угол, град

ίβ

1

\ν

Отклонение от оеие-1!0>,град

Рис. 13. Эффект увеличения выхода на ядерных реакциях.
а) Увеличение выхода протонов в реакции Ηζ(<ί, ρ)Η 3 (J) и выход на атомах матрицы в нио-
бии (2) (эксперимент Иферова, Похила и Туликова 6 3 а ) ; б) увеличение выхода α-частиц в ре-
акции Li7(P, a)He 4 (J) и выход на атомах матрицы в Si (2) (эксперимент Андерсена, Уггерхоя

и Гибсона 6 3 β ) .

ление многократных пиков имеет важное значение, так как существенно
облегчает интерпретацию экспериментов по определению местоположения
примесного атома.

Как указывалось выше, если примесный атом локализован в центре
канала, то при tpin — 0 появится пик в угловом распределении. Увеличе-
ние выхода экспериментально наблюдалось в З в-5М3-6 8, На рис. 13 пока-
зано увеличение выхода на ядерных реакциях, которое впервые наблю-
далось в 6 3.

Теоретическая интерпретация эффекта увеличения выхода, основан-
ная на теории перераспределения потока ионов, была дана в работе 3 3

(см. также 34-Зб>37), а также в работе 3 6 . Машинные расчеты, выполненные
примерно в это же время 5 б, 5 в" 5 9, также показывают возможность уве-
личения выхода- В работах 34~37 и 55>5«-59 было указано на возможность
использования эффекта перераспределения потока ионов для точного опре-
деления местоположения примесного атома, находящегося в междоузель-
ном положении. В принципе возможно также получить информацию об
амплитуде теплового колебания примесного атома 3 3.
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Попытка получить информацию о величине wjj — амплитуде теп-
лового колебания примесного атома, находящегося в замещающем поло-
жении, с помощью измерения угловых полуширин яр^ и i j ^ , f на атомах
матрицы и примеси предпринималась Александером 5 6.

3. ЭФФЕКТ ПРОСТРАНСТВЕННОГО ПЕРЕРАСПРЕДЕЛЕНИЯ ПОТОКА
ИОНОВ ПРИ ПЛОСКОСТНОМ КАНАЛИРОВАНИИ

а) П о т о к и о н о в в п л о с к о с т н о м к а н а л е . Канали-
рование имеет место, как известно l s , не только когда начальный импульс
частиц параллелен главным кристаллографическим осям, но и в том слу-
чае, когда начальный импульс параллелен главным атомным плоскостям.
Это так называемое плоскостное каналирование. Как и при аксиальном
каналировании, отвлечемся от рассмотрения движения частицы вдоль
плоскостей, т. е. по глубине, и рассмотрим лишь движение в плоскости,
перпендикулярной продольному импульсу частицы, т. е. рассмотрим одно-
мерное движение между двумя плоскостями.

Равновесное распределение при одномерном движении (которое обо-
значим как / (Ej_9 у)) отличается существенно от двумерного случая, рас-
смотренного в разделе а) гл· 2.

Если наблюдать за движением частицы в течение времени t ^> Τ
(Τ — период] движения между двумя плоскостями), то

2dt 1 УШ „ Ύ( ,

> " V-Y0t) ' Λ ± > Μ ! " ' (3.1)
0, E±<Y(y);

здесь Υ (у) — потенциал плоскости, у отсчитывается от плоскости. Заме-
тим, что распределение (3.1) можно также получить как решение урав-
нения непрерывности в фазовом пространстве:

где ~ ^ = Е±. Как видно из (3.1), в отличие от двумерного случая, части-

ца большую часть времени проводит вблизи точки поворота, как бы «зави-
сает» над плоскостью.

Пусть единичный поток ионов входит параллельно в один плоскостной
канал. Найдем поток ионов на некотором расстоянии ζ от середины между
двумя плоскостями, когда устанавливается! равновесное распределе-
ние (3.1).

Очевидно, этот поток равен
ι

7 z)dzu (3.3)

где Υ (ζ^) = Ε χ, dp — расстояние] между атомными плоскостями (I =
= dp/2)j ζ = I — у.

Чтобы получить простую аналитическую формулу для потока, потен-
циал в плоскостном канале можно принять гармоническим. При деталь-
ном рассмотрении следует учесть также ангармонический член. Если
в качестве ион-атомного потенциала использовать потенциал Мольера,
то потенциал Υ (ζ) с учетом обеих плоскостей можно записать в виде
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где*

h

0,3

В приближении, когда учитывается лишь гармоническая часть потен-
циала (3.4),

0,

-L" (3.5)

Тогда поток в канале, у (ζ), равен

ν(*> = Ί Γ 1 η . τ + Κ ( τ ) - (3.6)

Отсюда видно, что в центральной части канала, при {IIζ) ^> 1, у ;> 1,
т. е. поток в центре канала выше нормального.

Распределение потока в канале, описываемое формулой (3.6), изо-
бражено на рис. 14. Как видно из рисунка, в периферийной части канала,
вблизи атомной плоскости, относительный
поток существенно меньше 1.

Случай наклонного пучка, когда в
угловых распределениях могут возникать
пики, а также влияние расходимости пуч-
ка на значение потока рассматривались
в работе 3 7 .

Оценки, сделанные выше, справедли-
вы лишь на тех глубинах, когда t ^> Т,
т. е. когда частица совершает по крайней
мере несколько колебаний между двумя
плоскостями. При исследовании припо-
верхностных слоев желательно более точ-
но рассчитывать поток, без использова-
ния равновесного распределения (3.1). Такая необходимость возникает,
например, в случае, когда энергетическое разрешение детектора позво-
ляет анализировать очень тонкие приповерхностные слои кристалла.

Так же как и в разделе ж) гл. 2, для решения этой задачи можно
использовать аналогию между броуновской частицей и каналированным
ионом, предполагая, что распределение валентных электронов, на которых
происходит рассеяние ионов, является однородным.

На основе решения кинетического уравнения Фоккера — Планка
можно найти вероятность ц/ (ζ0, ζ, θ 0, χ) того, что ион будет находиться
в точке с координатой ζ на глубине х, если при χ = 0 ион входит в канал
под углом θ 0 на расстоянии ζ0 от середины канала. Эта вероятность выра-
жается формулой54

Рис. 14. Распределение потока
ионов в плоскостном канале.

W (ζ0, ζ, θ0, Χ)--
/πθ2

exp = — ( ζ ω — — ΘΟ sin СОЯ)2! . (3.7)

Когда используется гармонический потенциал, ω = ω0 1/ ^ , wj = -тт-;

θ2—среднеквадратичный угол рассеяния на электронах после прохож-
-- т:9 m dE x dE ^

дения глубины χ: t) f&~2M~d—W ' ΊΓ~ — тормозная способность иона.
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При учете энгармонизма ω начинает зависеть от начальной коор-
динаты ζ0:

(3.8)

Относительный поток у (ζ, х) в зависимости от глубины дается,
очевидно, формулой

у (χ, 2)= j Wdz0, (3.9)
-i

Для гармонического потенциала при этом получается простая фор-
мула

у = 1 Г ф /ζω—QpSincua-l- ftp cos оас \ ^ / ζ ω — θ 0 sin шж — Ζω cos ωχ

2COSUM;L \ 0Г / I gf

Отсюда видно, что поток осциллирует с глубиной. Максимальный
поток в центре канала (т. е. при ζ = 0), когда пучок падает на кристалл
параллельно рассматриваемой плоскости, имеет значение

/о л л \(3.11)) Ξ
/ c o S ωχ Q

Используя простые формулы (3.9)—(3.11), можно проводить интер-
претацию экспериментов вблизи поверхности.

б) М н о г о к р а т н о е р а с с е я н и е к а н а л и р о в а н н ы х
и о н о в п р и п л о с к о м к а н а л и р о в а н и и . Между аксиаль-
ным и плоскостным каналированием имеется важное различие, в силу
того что при движении вдоль плоскости под большим углом к кристалло-
графическим осям последовательные столкновения в отличие от аксиально-
го случая происходят с самыми различными прицельными параметрами.
Поэтому ядерное рассеяние кроме направляющего действия оказывает,
в противоположность аксиальному каналированию, существенное влияние
на диффузию частиц по поперечной энергии даже при выключении из рас-
смотрения тепловых колебаний.

В работах 4 8 ' 6 9 было получено уравнение типа Фоккера — Планка
при плоскостном каналировании. Если пренебречь изменением полной
энергии, то уравнение имеет вид

дх 2 dEj_ L\ Да;

где χ —. глубина, £j_ — поперечная энергия, Г — период движения части-
цы в канале. Во многих приложениях удобно использовать следующее
соотношение:

В формулах (3.4)—(3.5) угловые скобки означают усреднение по периоду
кпттс^атгетет ттаР.титгкг:

(3.14)

тс— шг к/ \ / ч

колебания частицы:
Xdy
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где Υ — плоскостной потенциал. В ряде случаев решение уравнения (3.12)
можно получить в явном виде 4 8. В табл. I приведен расчет глубин Ху2,
на которых число частиц в канале уменьшается вдвое. Эти значения были
получены в результате решения уравнения (3.12).

Т а б л и ц а I

Глубина Ху2 (мкм), на которой половина
каналированного пучка протонов

в вольфраме покидает канал

Направление
(плоскость)

{100}

{111}

Энергия,
Мое

2
3
6
2
3
6

х 1/2

теория

1,5
2,2
4,4
2,6
3,9
/,о

мкм

мент 70

1,3
2,8
4,0

2,7
4,1
8,8

Как видно, имеется хорошее согласие между теорией и эксперимен-
том 7 0. Отсюда можно сделать вывод, что расчет Χι/2 может служить хоро-
шей оценкой для теоретического предсказания этой величины при поста-
новке эксперимента.

4. КАНАЛИРОВАНИЕ ТЯЖЕЛЫХ ИОНОВ

а) О н е к о т о р ы х о с о б е н н о с т я х к а н а л и р о в а н и я
т я ж е л ы х и о н о в . Как указывалось в разделе е) гл. 2, при (M/mtyl > 1
уменьшение поперечной энергии, связанное с торможением, превысит
увеличение поперечной энергии, связанное с рассеянием на электронах.
Условие (М/т) ψ* > 1 выполняется при не очень больших скоростях для
тяжелых частиц. Например, в Si при каналировании протонов это условие
выполняется уже при энергиях порядка 0,1 Мэв и ниже. С уменьше-
нием поперечной энергии уменьшается доступ-
ная область S {Е±)· Это приводит к тому,
что с увеличением глубины поток в центре
канала увеличивается, а не уменьшается, как
это имеет место для быстрых легких частиц.
На рис. 15 приведен расчет потока для дей-
тронов с Ε = 300 кэв, выполненный на ЭВМ 66» 6 7.
Как видно, с увеличением глубины поток уве-
личивается. Видно, что вблизи поверхности,
когда еще не устанавливается статистическое
равновесное распределение, поток осцилли-
рует по глубине.

Некоторая часть ионов с большими попе-
речными энергиями декапалирует из-за рассея-
ния на ядрах решетки, испытывающих тепловые
колебания. Таким образом, каналированиый пучок расщепляется на две
компоненты 4 8. Ионы с малыми Ε χ из-за торможения на электронах фоку-
сируются к оси канала, а ионы с большими Εχ покидают канал. В среднем
пробеги у тех и других ионов могут сильно отличаться- Это приводит
к тому, что профиль внедренных ионов в условиях каналирования очень
сильно отличается от профиля в аморфной среде.

Рис. 15, Зависимость пото-
ка от глубины для дейтро-
нов с Ε = 300 кэв в нио-

бии 66,67.
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Вопрос о пространственном распределении внедренных ионов в кри-
сталлах в последнее время привлекает большой интерес в связи с широ-
ким использованием техники ионной имплантации проводников. Имеется
большое число работ, посвященных этому вопросу 71~98. Особенности
каналирования тяжелых ионов четко выявляются при рассмотрении воп-
роса о пространственном распределении^этих ионов. Ниже кратко рас-
сматривается этот вопрос. ; \~\

б) П р о с т р а н с т в е н н о е р а с п р е д е л е н и е т я ж е л ы х
к а н а л и р о в а н н ы х и о н о в . При расчете профиля внедренных
ионов в аморфной среде (т- е. без учета каналирования) достаточно знать
проективный пробег и страгглинг. В кристалле при учете каналирования
положение существенно усложняется. Как увидим, профиль зависит от
очень большого числа параметров. Для упрощения расчетов вводится
ряд предположений:

1) Если ион имеет поперечную энергию ниже критической энергии
Линдхарда, то ион считается каналированным.

2) Если ион имеет энергию выше критической, то предполагается,
что ион принадлежит хаотической части пучка.

3) Обратный захват иона в канал не учитывается.
4) Кристалл считается идеальным — т. е. рассеянием ионов на вводи-

мых при легировании дефектах пренебрегается.
4) Используется предположение о монотонном увеличении попереч-

ной энергии, т. е. диффузия в пространстве поперечных импульсов не учи-
тывается .'

Изменение поперечной энергии ε± при рассматриваемых скоростях
ν ^ ν0 = 2,2 ·108 см/сек обусловлено в основном электронным торможе-

/Δε.ιΛ I Ал±\
нием \-д-^)е и рассеянием ^ ~ l g , а также рассеянием на тепловых коле-

! / Δε \
баниях, 1-д^№ |, т. е.

Ах / ~ \ Αχ Д + \ Δ* /th

здесь скобки ( . . . ) обозначают усреднение по доступной области. Обычно
последний член в (4.1) существенно меньше, чем два первых. Для быстрых
легких частиц, как известно, преобладает последний член. Уравнение (4.1)
решалось в двух приближениях 4 8. В первом случае, который будем назы-
вать приближением прямоугольной ямы, предполагается, что средняя
кинетическая поперечная энергия равна общей поперечной энергии, т. е-

где (ΔΕ/Δχ) — изменение полной энергии. Во втором приближении,
когда потенциал в канале считается гармоническим, в соответствии с тео-
ремой вириала

=-£••?<£•>·
Для величин <A8j./Aa:)th и (kzjAx >s используются формулы Линд-

харда 1 8. При этом

/A gJ_ \ d V5mp»ftfl>p / АЕ\ ,,,,
\ Ах /S~ 4EZtZ2e* \ Ах / ' К }



ПЕРЕРАСПРЕДЕЛЕНИЕ ПОТОКА ЗАРЯЖЕННЫХ ЧАСТИЦ '•453

В приближении прямоугольной ямы для потенциала уравнение (4.1)
можно переписать в виде

dE dx /th <- dx
(4.5)

В гармоническом приближении первый член справа в (4.5) заменя-
ется на ε±/2Ε. Уравнение (4.5) решается на ЭВМ по методу, аналогичному
тому, который использовался в 48. Метод дает возможность исследовать
влияние основных'факторов, от которых зависит профиль каналированных
ионов: изучить влияние аморфного слоя, который обычно покрывает
поверхность кристалла, ориентационпую и температурную зависимость,
зависимость профиля от начального угла падения ионного пучка и энергии
и т. д.

На рис. 16 изображена энергетическая зависимость профиля для
ионов бора, каналированных вдоль (111 ) в Si при комнатной температуре.
Как видно, с увеличением энергии доля ионов, попадающих в канал при

dN/dR

Рис. 16. Энергетическая за-
висимость профиля для
ионов бора в направлении

(111) в Si.
1 — Ε = 100 кэв, 2 — Ε = 150
кэв. Толщина аморфного слоя

Δχ = 50 1 .

ίβίβ ZZJ
R,MKM

Рис. 17. Зависимость про-
филя ионов Ρ от энергии

в Si «110), t = 25 °С).
Ео (кэв) = 100 (1), 150 (2) и

200 (3). Дх=50 А.

Рис.18. Зависимость про-
филя ионов бора с Ε —
= 50 кэв в кремнии от
ориентации (7 — (111),
Δζ = 20 Λ; 2 — (НО),

Δ« = 100 А).

данном значении толщины Δ:ε аморфной пленки, покрывающей поверх-
ность, увеличивается. Кроме того, увеличивается глубина и первого
и второго максимумов.

На рис. 17 изображена энергетическая зависимость для ионов фос-
фора.

На рис. 18 показана ориентационная зависимость профиля для ионов
бора с Ε = 50 кэв.

Как видно, в направлении (110 > пробег каналированных ионов суще-
ственно больше, чем в направлении (111). Это также подтверждается
экспериментами 74.
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Имеется большое различие в профилях для ионов В и Ρ при всех
равных условиях. Это объясняется тем, что пробег ионов бора в аморфной:
среде и в канале не столь сильно различается, как в случае фосфора.

Поэтому первый и второй максимум
для ионов бора экспериментально раз-
личить гораздо труднее, чем в случае
ионов фосфора.

Это обстоятельство усугубляется
также тем, что рассеяние на тепловых
колебаниях для ионов бора слабее,
чем для ионов фосфора. Поэтому глу-
бина провала между первым и вторым
максимумом для ионов бора сущест-
венно меньше, чем для ионов фосфора.
Чем тяжелее ион, тем более отчетливо
должен выявиться провал между пер-
вым и вторым максимумом. На рис. 19

показан экспериментальный профиль для ионов Р, полученный Дирн-
леем и др. 7 1. Как видно, имеются два четко выраженных максимума.
Максимальные пробгги каналированных ионов можно рассчитать, исполь-
зуя теоретические оценки для энергетических потерь в зависимости от
прицельного параметра 96~97.

Рис. 19. Профиль ионов Ρ в Si, по-
лученный экспериментально 71.

5. ЭКСПЕРИМЕНТЫ ПО ОПРЕДЕЛЕНИЮ МЕСТОПОЛОЖЕНИЯ
ПРИМЕСНОГО АТОМА

а) О с н о в н ы е ф а к т о р ы , в л и я ю щ и е н а м е с т о п о -
л о ж е н и е п р и м е с н о г о а т о м а . Когда примесные атомы вво-
дятся в решетку с помощью диффузии, они обычно замещают атомы матри-
цы. При ионном легировании, которое здесь рассматривается, положение
изменяется. Ионное легирование представляет собой существенно нерав-
новесный процесс. При легировании создаются радиационные дефекты
(пары Френкеля), области разупорядочения и т. д. Вследствие этого при
легировании примесные атомы могут занимать различные положения
в решетке. Рассмотрим ряд факторов, от которых может зависеть место-
положение примесного атома, внедренного в кристалл с помощью легиро-
вания.

В процессе остановки иона в кристалле вдоль трека создается доста-
точно большое число смещенных атомов и вакансии. Ион может взаимодей-
ствовать с вакансией и занять замещающее положение.

В принципе возможна также такая ситуация, когда примесный атом
еще до остановки выбивает из узла атом матрицы, теряет при этом кинети-
тическую энергию и остается на месте этого атома.'

Примесный атом может стать замещающим также при отжиге областей
разупорядочения.

Примесные атомы могут также занимать междоузельное положение.
В кремнии, например, одним из таких положений является тетраэдраль-
ное междоузельное положение. Имеется несколько каналов, по которым
может произойти переход примесного атома в междоузельное положение.
Это, например, может иметь место при непосредственном взаимодействии
атома матрицы с примесным атомом, находящимся в замещающем состоя-
нии 2 6. В результате атом матрицы занимает свое положение, а примесный
атом — междоузельное. Кроме того, может иметь место просто переход
примесного атома в тетраэдральное междоузлие, в результате чего проис-
ходит образование вакансии и заполнение тетраэдрального междоузлия.
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Эта реакция экспериментально наблюдалась для ионов талия, легиро-
ванных в кремнии 2 6.

Примесные атомы могут занимать и другие положения. Дислокация*
и другие несовершенства могут служить естественным стоком для при-
месных атомов. Они могут выйти также на поверхность кристалла.

Детальный анализ экспериментов, проведенных до 1970 г., содер-
жится в книге Мейера, Эриксона и Дэвиса 2 е. Количественная, а в ряде
случаев и качественная интерпретация этих экспериментов не является
достаточно удовлетворительной, так как в этих работах не учитывался
эффект перераспределения потока ионов. Тем не менее можно указать
на некоторые факторы, основные закономерности, которые наблюда-
ются экспериментально. Доза облучения и температура, при которой
производится легирование, существенно влияют на местоположение при-
месного атома. Имеет место также зависимость от температуры отжига.

Имеется определенная корреляция между долей ионов, находящихся
в замещающем состоянии, от числа радиационных дефектов и темпера-
туры 2 6.

В табл. II приведен перечень основных экспериментов, проведенных
до 1970 г. в кремнии "~ 1 1 6 .

Т а б л и ц а II
Эксперименты по определению местоположения

примесного атома в кремнии

Внедрен-
ный ион

Li
В
Ρ
Ga
As
Cd
In
Sn
Sb
Sb
Tl
Xe
Cs
Tm
Yb
Tl
Bi

Методика эксперимента

(ρ, а)-реакяия
(ρ, сс)-реакция
β'-ЭМИССИЯ
Обратное рассеяние
То же
» »
» »
» »
» »

Эмиссия Х-лучей
Обратное рассеяние
То же

» »
» »

р~-эмиссия
Обратное рассеяние
То же

Литература

99

юо-1оз
99
104, Ю5, 106-108

100, Ю6-107
109, 106
100, Ю6, 110
106
100, Ю4, Ю6, 107, Ш
112

109, 106

НО
106
113
114
100, НО, 115

106, 116

Поведение примесного атома в решетке также зависит от его заря-
дового состояния. Поэтому элементы различных групп таблицы Менделе-
ева ведут себя по-разному. Элементы IV и V групп, в основном занимают
в кремнии замещающее положение 26, а элементы II группы занимают^
в основном, междоузельные тетраэдральные положения. Мы рассмот-
рим подробно ряд новых экспериментов, при интерпретации которых
учитывался эффект перераспределения потока каналированных частиц.

б) И с п о л ь з о в а н и е э ф ф е к т а п е р е р а с п р е д е л е -
н и я п о т о к а д л я т о ч н о г о о п р е д е л е н и я м е с т о -
п о л о ж е н и я п р и м е с н о г о а т о м а . В работе Домея, Фладьг
и Юхансона 6 5 определялось местоположение ионов Zr, Hf, Tl, Hg в крем-
нии. Измерения проводились с помощью пучка ионов углерода с энер-
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гβ

9

-
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if
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ι ,

-δ -4 - 2 0 2 4
Угол, град

атомах матрицы Si и примесных
атомах Zr от внешнего угла (экс-
перимент Домея, Фладды и

Юханссона 6 5 ) .

гией 1,8 Мэв. Авторы 6 5 обнаружили увеличение выхода в направлении
<110>, когда измерялся выход на ионах Zr (рис. 20). В то же время при
облучении вдоль направления (111) наблюдался обычный минимум. Это
позволило авторам в 5 доказать, что ионы циркония локализованы в тет-
раэдральных междоузлиях. Действительно, при облучении вдоль (111)

тетраэдральные междоузлия затеняются
атомной цепочкой ( i l l ) . В то же время
вдоль (110) они лежат в центральной
части канала (см. рис. 1, а) и выход γ
близок к 2,3 (рис. 1, б). В работе 6 5 выход
оказался равным 2,2.

При изменении выхода на ионах тал-
лия (Т1) был обнаружен минимум с не-
большим пиком в центре вдоль оси (110)
(рис. 21). Выход вдоль (111) был незна-
чителен. Это дало возможность авторам65

доказать, что часть атомов Т1 занимает
тетраэдральное положение, а остальная
часть находится в замещающем состоя-
нии. Согласно теоретической модели (см.
рис. 12) при той ситуации, которая наб-
людалась для таллия в 6 5, часть атомов
находится в замещающем состоянии, а
часть локализована в междоузельном по-
ложении. Так как вдоль (111) наблю-

дается минимум, междоузельное положение для ионов таллия соответ-
ствует тетраэдральному. Более того, так как выход для ионов таллия
близок к 1 вдоль (110) (если бы все ионы таллия были бы локализованы
в тетраэдральном междоузлии, выход у, согласно рис. 16, должен был
быть близок к 2), можно оценить, что
доля ионов, находящихся в татраэд-
ральном положении, близка к 1/2, а
остальная половина находится в заме-
щающем состоянии.

В работе Карстанена и Зицмана 67

определялось местоположение атомов
дейтерия в ниобии с помощью ядерной
реакции D (d, ρ) Т. Температура ми-
шени была 150 °К. Начальная энергия
пучка была 300 кэв. Из общих тер-
модинамических соображений извес-
тно, что в решетке ниобия могут су-
ществовать тетраэдральные, октаэд-
ральные и гексагональные междоузельные положения. Был проведен
теоретический расчет потока ионов для всех указанных положений.
Результаты расчетов указаны на рис. 22 сплошными линиями. Затем
был проведен сам эксперимент. Как видно из рис. 22, результат Экспе-
римента совпадает с теорией лишь в случае, если дейтерий находится в
тетраэдральных междоузлиях. Из этого факта авторы 6 7 делают вывод,
что атомы дейтерия в ниобии располагаются в тетраэдральных1 междо-
узлиях. Интересно отметить, что этот результат подтверждается экспе-
риментом Соменковаи др. 1 1 ? по нейтронной дифракции. На примере экспе-
римента Карстанена и Зицмана б 7 видно, как важна теория перерас-
пределения потока для интерпретации экспериментов по определению
местоположения примесного атома.

-6-4-2 0 2 4 6
Угол, град

Рис. 21. Выход для ионов таллия 8 5 .
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В работе Андерсена и др. 36 определялось местоположение атомов
иттербия Yb, внедренных в кремний. Использовался пучок α-частиц
с энергией 1 Мэв. На рис. 23 показан результат эксперимента вдоль трех
главных осей. Для объяснения эксперимента авторы 3 6 рассмотрели две
возможности: 1) Часть атомов Yb (30%) локализована в тетраэдральных
междоузлиях, а остальная часть атомов смещена достаточно далеко от

Oct
fiea:

-3 -10 1 -ζ о ζ ζ ο ζ
Угол, град

Ζ Ο Ζ

Рис. 22. Результат экспери- Рис. 23. Результат эксперимента Андерсена и
мента Карстанена и Зицмана66. др. 3 6 по определению местоположения Yb в Si.
Сплошные кривые — результат рас-

чета потока на ЭВМ.
Выход—в отн. ед.

осей (110) и (111) и поэтому не дает существенного уменьшения в выходе,
2) Все атомы Yb локализованы в одном междоузельном положении, которое
не соответствует обычному тетраэдральному междоузлию. Если бы атомы
Yb были локализованы в тетраэдральных междоузлиях, они должны
были дать очень маленький выход вдоль (111) и (100), так как вдоль

</ОО>'

<OW> о

о

О
ζ

\ 6

Ο / Ο

<oot>

<fW>

Рис. 24. Положение атомов Yb в Si вдоль главных осевых каналов в Si.

этих рядов это положение затеняется. Из этого факта Андерсен и др. 3 6

приходят к выводу, что треть атомов лежит вдоль эквивалентных осей
(100), а остальные смещены на 0,68 А от этих осей (рис. 24). \

На рис. 24 показаны положения атомов Yb вдоль главных осей.
Как видно, вдоль оси (110) 5/6 атомов Yb лежит в центральной части
канала. Поэтому вдоль этой оси наблюдается увеличение выхода.

В работе Эйзена и Уггерхоя 6 8 был повторен эксперимент Андерсена
и др. 3 6. На рис. 25 показан результат Эйзена и Уггерхоя 6 8. В отличие
7 УФН, т. 115, вып. 3
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от работы Андерсена и др. 36, в работе 6 8 полуширина выхода на атомах Yb
не равна полуширине выхода на атомах Si, т. е. на атомах матрицы. Поэто-
му Эйзен и Уггерхой 6 8 делают предположения, что атомы Yb могут в ряде

Si

20000-
•Ж

№000-

12000-

4000-

Yb Si

<too>

Yb

<r/o>

30 32 34 36 38 fOO 55 Я 52 50

Рис. 25. Результат эксперимента Эйзена и Уггерхоя е8 по определению местоположе-
ния Yb в Si.

случаев занимать два различных междоузельных положения. Отличие
своих результатов от работы 3 6 Эйзен и Уггерхой объясняют, в частности,

1

{2 if}

1

_ o - B r "

• - F e .

- Δ - Br

A - Fe

ι

ι II
JdUT

\

перйоначальн

эксперимент

ι

у
ί

ι/
η

>

\ \Ч г

Μ/ f

i/
• 1

*/ζ7 эксперимент

через йй? недели

ι ι ι

-1,5 -φ -ог5 о οβ
Угол, град

φ 15

Рис. 26. Тройней пик в Fe, легированном ионами Вг (эксперимент Александера,
Калагэна и Поута 59,6V18).

тем, что условия легирования атомов Yb в кремний несколько отличались
в обоих экспериментах, а это, как ясно из п. а) гл. 5, может действи-
тельно привести к различным результатам.
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В эксперименте Александера, Калагэна и Поута (см. 59>62) определя-
лось местоположение атомов брома в железе. Это один из наиболее тонких
π сложных экспериментов, проведенных до настоящего времени. Вдоль
плоскости (211) авторы обнаружили впервые тройной пик (рис. 26).

Детальный анализ эксперимента показал, что 40% атомов находятся
в замещающем состоянии, а остальные 60% занимают междоузельное
положение. При этом оказалось, что эти положения не соответствуют

Рис. 27. Результат эксперимента по определению В в Si.
Крестики обозначают экспериментальный выход, кружки — расчет (сплошные кривые — кыход

на атомах матрицы, кружки — расчет).

обычным тетраэдральным междоузлиям. Авторы приходят к выводу,
что для правильной интерпретации эксперимента необходимо проводить
анализ углового распределения вдоль некоторых главных кристаллогра-
фических осей и плоскостей. Этот эксперимент продемонстрировал, что
появление тонкой структуры, т. е. многократных пиков, в угловом рас-
пределении существенно облегчает интерпретацию экспериментов.
Несмотря на то, что примесные атомы брома залегали недалеко от поверх-
ности (~400 А), машинные расчеты и аналитический подход, основанный
на предположении об установлении равновесного распределения, дали
приблизительно одинаковые результаты.

7*



460 Μ. Α. КУМАХОВ

[fro] froo]

В работе Матяша, Скакуна и Дикого ш эффект перераспределения
потока недавно использовался для определения местоположения при-
месного атома кислорода в ниобии. Эти авторы получили эксперимен-
тально многократные пики в аксиальных и плоскостных каналах. Это
позволило им показать, что примесные атомы кислорода занимают октаэ-
дрические междоузлия внутри ячейки решетки.

в) О п р е д е л е н и е м е с т о п о л о ж е н и я б о р а в к р е м -
н и и . Теория эффекта перераспределения потока недавно была исполь-
зована в работе 1 2 0, чтобы определить положение внедренного атома бора
в решетке кремния.

Легирование проводилось ионами бора с энергией 50 кэв (доза
6-1014 сж~2). Использовалась ядерная реакция В(р, сс)Ве. Энергия про-
тонов Ε = 700 кэв.

На рис. 27 показаны результаты измерений вдоль главных осевых
каналов. Эти данные были получены после отжига при температуре 500 °С.

Экспериментальные данные сви-
детельствуют о наличии централь-
ных пиков при сканировании попе-
рек осей (100) и (111) и двойных
пиков — при сканировании поперек
оси (110).

Результаты сравнивались с рас-
четом нормированного выхода в за-
висимости от угла падения пучка.
Выход был найден путем вычисления
относительного потока протонов в
соответствующих каналах.

С помощью решения кинетиче-
ского уравнения типа Фоккера —
Планка учитывалось изменение по-
перечной энергии, вызванное рас-
сеянием на электронах, тепловых
колебаниях и дефектах.

Расчеты и их сравнения с экс-
периментом показывают, что около
20% атомов бора находятся в заме-
щающем состоянии, остальные 80% —
в междоузлиях.

Наилучшее согласие теории с экспериментом (рис. 27) достигается
в случае, если предположить, что атомы бора лежат вдоль оси <110 ) на рас-
стоянии 0,97 А от замещающего положения.

Найденное положение показано на рис. 28- Как видно, оно не совпа-
дает с тетраэдральным или гексагональным междоузлием. При отжиге,
когда t > 500 °С, наблюдается четырехкратный пик вдоль (110). Это
можно объяснить тем, что в этом случае бор занимает позиции вдоль
диагонали (111), посередине между ближайшими атомами.

6. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

К настоящему времени уже выполнено немало работ, в которых
техника каналирования и эффект перераспределения потока были исполь-
зованы для определения местоположения внедренных атомов.

Здесь не затронуты работы, в которых ориентационные эффекты
были использованы для определения профиля внедренных ионов и радиа-

Рис. 28. Элементарная ячейка кремния.
Τ и Η — тетраэдральные и гексагональные
междоузлия, В — полученное местоположе-

ние атома 6opai2o.



ПЕРЕРАСПРЕДЕЛЕНИЕ ПОТОКА ЗАРЯЖЕННЫХ ЧАСТИЦ 4 6 1

ционных дефектов, определения числа остаточных дефектов, изучения
динамики отжига дефектов и т. д.

В отличие от оптических и электрических измерений, данный метод
дает прямую, а не косвенную информацию о точном положении внедрен-
ной примеси.

В сильно дефектных кристаллах техника каналирования с исполь-
зованием теории эффекта перераспределения потока обладает рядом суще-
ственных преимуществ перед техникой ЭПР, эффекта Мэссбауэра и т. д.

Использование характеристического рентгеновского излучения для
идентификации положения атомов в решетке даст в дальнейшем, по-ви-
димому, возможность получать нужную информацию и в тех случаях,
когда концентрация внедренной примеси на много порядков будет меньше
концентрации атомов матрицы.

В заключение мне хочется выразить глубокую благодарность О. Б. Фир-
сову за постоянный интерес к моим работам и многочисленные полезные
обсуждения. Я благодарен Б. Б. Кадомцеву, 10. В. Мартьшенко; А- А- Ру-
хадзе и Б. М. Смирнову за интерес к этой работе и полезные замечания.

Научно-исследовательский институт ядерной физики (НИИЯФ1
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