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Предложена модель захвата и по-

верхностной сегрегации примеси при 

легировании в условиях молекулярно−
лучевой эпитаксии. Сделано предпо-

ложение, что встраивание примеси 

в поверхностный слой легируемого 

кристалла происходит как в результате 

блокирования атомов примеси в из-

ломах на ступенях атомами основного 

вещества, так и путем обмена адсор-

бированных атомов примеси с атома-

ми основного вещества в поверхност-

ном слое. Поверхностная сегрегация 

рассмотрена как накопление примеси 

в адсорбционном слое вследствие 

«перескоков» адсорбированных ато-

мов примеси через ступени и путем 

перехода атомов примеси из поверх-

ностного слоя в адсорбционный слой. 

Показано, что увеличение пересыще-

ния вблизи ступени при понижении 

температуры и увеличении скорости 

роста приводит к подавлению по-

верхностной сегрегации из−за более 

эффективного блокирования примеси 

в изломах. Образование двухмерных 

островков на террасах и формирова-

ние неравновесных изломов на краях 

островков приводит к частичному 

сбросу пересыщения и ослаблению 

влияния температуры и скорости 

роста на поверхностную сегрегацию. 

При интенсивном переходе атомов 

примеси из поверхностного слоя в ад-

сорбционный слой имеет место очень 

резкое (супер экспоненциальное) 

увеличение размытия профиля леги-

рования с увеличением температуры 

роста. Это связано с экспоненциаль-

ной зависимостью вероятности «заму-

ровывания» примеси в поверхностном 

слое движущейся ступенью от кон-

станты скорости перехода примеси 

из поверхностного слоя в адсорбци-

онный слой. Модель воспроизводит 

характерные зависимости ширины 

переходной концентрационной об-

ласти легирования от температуры 

и скорости роста, полученные в экс-

периментах по легированию кремния 

сурьмой.
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Введение

Благодаря характерным для 

молекулярно−лучевой эпитаксии 

(МЛЭ) низким температурам кри-

сталлизации, позволяющим ис-

ключить десорбцию и диффузию 

примеси в объеме кристалла, и от-

носительной простоте варьирова-

ния потоков основных и примесных 

атомов имеется принципиальная 

возможность получения сверхрез-

ких концентрационных профилей 

легирования и δ−легированных 

слоев [1, 2]. Однако легирование 

полупроводников, как правило, 

сопровождается сильной поверх-

ностной сегрегацией примеси, 

приводящей к существенному 

размытию профилей легирования. 

Термин «поверхностная сегрега-

ция» в данном случае означает, 

что на поверхности образуется 

«резервуар» из частиц примеси, 

перемещающийся вместе с по-

верхностью растущего кристалла. 

Встраивание примеси в кристалл 

происходит не мгновенно, а по ме-

ре накопления примеси в резер-

вуаре (в случае легирования путем 

соосаждения примеси и основного 

вещества) или по мере исчерпания 

резервуара (при δ−легировании).

Экспериментальные исследо-

вания поверхностной сегрегации 

при легировании кремния раз-

личными примесями [3—5] по-

казали, что зависимость ширины 

переходной концентрационной 

области (ПКО) легирования ∆ от 

температуры роста T имеет вид 

кривой с максимумом. Выделяют 

следующие основные режимы по-

верхностной сегрегации примеси. 

Низкотемпературный или кине-

тический режим характеризуется 

возрастающей зависимостью ∆(T) ∼
∼ exp(−E∆/kBT), где E∆ — харак-

терная энергия активации (E∆ >

> 0); kB — постоянная Больцма-

на. Близкий к максимуму участок 

убывающей зависимости ∆(T) 

соответствует так называемому 

режиму равновесной сегрегации 

примеси. Здесь ∆(T) ∼ exp(Esegr/

/kBT) с положительной энергией 

сегрегации Esegr. При более высо-

ких температурах реализуется де-

сорбционный режим, при котором 

∆(T) ∼ exp(Edes/kBT), где энергия 

активации десорбции Edes > Esegr. 

Следует отметить, что в экспери-

ментах по легированию кремния 

сурьмой при низких температу-

рах наблюдался переход от от-

носительно плавного увеличения 

ширины ПКО с повышением тем-

пературы к очень резкому (супе-

рэкспоненциальному) увеличению 

∆(T) [6, 7]. В десорбционном режиме 

ширина ПКО увеличивается про-

порционально скорости роста (по-

току атомов основного вещества) 

F [8]. При относительно низких 

температурах, когда десорбци-

ей примеси можно пренебречь, 

∆ уменьшается с увеличением F 

[3, 9], в частности при легировании 

кремния (поверхность (100)) фос-

фором и сурьмой ∆ ∼ F−1/2 [10].

Теоретические модели леги-

рования используют различные 

представления о механизме по-

верхностной сегрегации примеси. 

В известной модели «двух состоя-

ний», предложенной в работе [3], 

полагали, что накопление примеси 

происходит в поверхностном слое. 
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Учитывали, что прохождение ступени над атомом 

примеси в поверхностном слое переводит его в при-

поверхностный слой, и считали, что атом примеси 

путем обмена с атомом основного вещества способен 

вернуться из приповерхностного слоя в энергетиче-

ски более выгодное положение в поверхностном слое. 

При этом переход из поверхностного слоя в припо-

верхностный слой связан с преодолением дополни-

тельного потенциального барьера. В относительно 

недавней модификации рассмотренной в работе [3] 

модели, предложенной авторами работы [11], до-

полнительно была учтена возможность ускоренного 

перехода примеси из приповерхностного слоя в по-

верхностный слой в локальной области за краем дви-

жущейся ступени. В этих моделях сильная поверх-

ностная сегрегация имеет место, если возвращение 

примеси из приповерхностного слоя в поверхностный 

происходит за время, которое существенно меньше 

времени роста монослоя (МС).

Модели, предложенные в работах [3, 11], позво-

ляют воспроизвести полученную в эксперименте 

немонотонную зависимость ширины ПКО от темпе-

ратуры, включая участок суперэкспоненциального 

увеличения ∆, наблюдавшийся в экспериментах 

по легированию кремния сурьмой [3, 6, 7]. Кроме 

того, из результатов работ [3, 11] следует убываю-

щая зависимость ширины ПКО от скорости роста 

в области низких температур, что на качественном 

уровне согласуется с экспериментом. Однако лежа-

щее в основе этих моделей предположение о том, что 

энергетически наиболее выгодным положением для 

примеси является положение в поверхностном слое, 

может быть неверным по отношению к ряду приме-

сей. Так, результаты экспериментов [12] и квантово−
химических расчетов [13—15] указывают на то, что 

наиболее выгодными положениями атомов и димеров 

Sb на поверхности Si(100) являются положения над 

поверхностным слоем кремния, т. е. положения ад-

сорбции на данной поверхности.

Накопление примеси в адсорбционном слое в ре-

зультате перескоков адсорбированных атомов (далее 

адатомов) примеси, плохо встраивающихся в кри-

сталл, через движущиеся ступени рассматривали в 

работах [10, 16—18]. Разработанные на основе данного 

подхода модели воспроизводят переход от режима 

равновесной сегрегации примеси к десорбционному 

режиму и зависимость ширины ПКО от скорости 

роста при низкотемпературном легировании. Одна-

ко они не дают корректного описания немонотонной 

зависимости ширины ПКО от температуры. Исклю-

чением могут служить работы [17—19], где такую 

зависимость связывают с оттеснением адатомов при-

меси движущимися ступенями. Однако этот эффект 

существен лишь в случае медленной поверхностной 

диффузии примеси. Резкую (суперэкспоненциаль-

ную) зависимость ∆(T), характерную для легирова-

ния кремния сурьмой [3, 6, 7], нельзя описать в рам-

ках моделей, предложенных в работах [10, 16—18].

Ниже предложено обобщение разработанных 

авторами ранее моделей легирования и поверх-

ностной сегрегации при МЛЭ [17—19], позволяющее 

воспроизвести характерные особенности поведения 

ширины ПКО с изменением температуры и скорости 

роста при различных режимах легирования. Такое 

обобщение включает учет возможности возвращения 

примеси из поверхностного слоя в адсорбционный 

(процесс диффузионной релаксации) и учет особен-

ностей захвата примеси ступенями при сильных от-

клонениях от равновесия.

Модель

Пусть миграция адатомов примеси по поверх-

ности происходит достаточно интенсивно, так что 

примесь практически однородно распределена в 

адсорбционном слое. Допустим, что встраивание 

атома примеси в поверхностный слой происходит 

как на ступенях, за счет блокирования в изло-

мах атомами основного вещества [20], так и путем 

непосредственного («вертикального») перехода из 

адсорбционного слоя в поверхностный. Следователь-

но, поверхностная сегрегация примеси связана как 

с перескоками адатомов примеси через ступени, так 

и с возвращением атомов примеси из поверхност-

ного слоя в адсорбционный. В отличие от моделей 

[3, 11], полагаем, что атом примеси, оказавшийся в 

приповерхностном слое, с большой вероятностью 

встраивается в кристалл. Таким образом, считаем, 

что примесь накапливается в основном в адсорбци-

онном, а не в поверхностном слое. Согласно модели, 

«вертикальный» переход адатома примеси в поверх-

ностный слой происходит за счет прямого обмена с 

атомом основного вещества, а обратный переход в 

адсорбционный слой — путем непосредственного от-

рыва атома примеси, без участия адатома основного 

вещества. Рассмотрим легирование путем соосаж-

дения примеси и основного вещества при росте по 

механизму перемещения прямолинейных вици-

нальных ступеней, удаленных друг от друга на оди-

наковое расстояние l. Полагаем, что относительная 

(в расчете на один центр адсорбции) концентрация 

адатомов примеси c1 << 1.

При сделанных предположениях уравнение 

материального баланса для концентрации адатомов 

примеси имеет вид 

 
 (1)

где J — поток адсорбирующихся атомов примеси; 

 — средняя концентрация примеси 

в поверхностном слое (здесь x — расстояние до набе-

гающей ступени; cs(x, t) — локальная концентрация 

примеси в поверхностном слое); kdes, kex и kdex — кон-

станты скоростей десорбции, перехода в поверхност-

ный слой и перехода из поверхностного слоя в ад-

сорбционный слой соответственно; Kd — коэффици-
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ент захвата примеси изломом [20]. Здесь и далее все 

расстояния выражены в межатомных расстояниях. 

Полагаем, что для констант скоростей элементарных 

процессов справедливы аррениусовские выражения 

k = νexp(−E/kBT), где ν — частотный множитель; E — 

соответствующая энергия активации.

Пренебрегая латеральной миграцией атомов 

примеси в поверхностном слое, для локальной кон-

центрации этих атомов можно записать уравнение

 
 (2)

где первое слагаемое в правой части уравнения пред-

ставляет собой дрейфовый поток, возникающий 

вследствие перехода к системе координат, связанной 

со ступенью, движущейся со скоростью V (в отсут-

ствие десорбции основного вещества V = Fl).

Обычно характерное время установления ста-

ционарного режима легирования гораздо больше 

времени роста МС 1/F, а время, требуемое для пере-

вода атома примеси из поверхностного слоя в припо-

верхностный, не превышает 1/F. Поэтому переходы 

между состояниями примеси в адсорбционном слое 

и в поверхностном можно рассматривать в квази-

стационарном приближении, пренебрегая произво-

дной по времени в уравнении (2). Будем полагать, что 

концентрация примеси в поверхностном слое непо-

средственно за фронтом движущейся ступени равна 

концентрации примеси, захваченной изломом, т. е. 

cs(l, t) = Kdc1(t). В отсутствие миграции атомов при-

меси между поверхностным и приповерхностным 

слоями прохождение ступени над атомом примеси, 

находящимся в поверхностном слое, приводит к необ-

ратимому переходу данного атома в объем кристалла. 

В этом случае концентрация примеси, окончательно 

захваченной кристаллом, cd(t) равна концентрации 

примеси в поверхностном слое перед краем набегаю-

щей ступени cs(0, t). В непрерывном пределе cd(t) =

= cd(z), где z = Ft — толщина легируемого слоя. Реше-

ние (с использованием квазистационарного прибли-

жения) уравнений (1) и (2) приводит к стандартной 

формуле cd(z) = cd(1 − e−z/∆) [8]. При этом стационарная 

концентрация захваченной кристаллом примеси и 

ширина ПКО равны:

 

 (3)

 

 (4)

В отсутствие десорбции примеси (kdes = 0) из 

выражения (3) следует cd = J/F, что соответствует 

полному захвату адсорбирующихся атомов примеси. 

Можно также показать, что в этом случае ∆ = ksegr, 

где ksegr = c1/cd — коэффициент поверхностной се-

грегации примеси [3]. Кроме того, следует отметить, 

что выражение (4) можно использовать и для оценки 

степени размытия концентрационного профиля при 

δ−легировании [18].

Входящий в выражения (3) и (4) коэффициент 

захвата примеси изломом Kd представляет собой 

комбинацию элементарных частот присоединения 

и отрыва основных и примесных атомов, отражаю-

щую кооперативный характер процесса встраивания 

этих атомов в излом [20]. Согласно работе [20], Kd за-

висит не только от температуры, но и от пересыще-

ния вблизи излома σ и, следовательно, от скорости 

роста F. Выражение для Kd можно представить в 

следующем виде [17]:

  (5)

где Eeq = E
–

AA − E
+
AA + E

+
AB − E

–

AB + E
+
BA − E

–

BA; E1 =

= E
–

BA − E
–

AA; E2 = E+
AB − E

–

AA. Здесь E
±
αβ  — энергии ак-

тивации элементарных актов присоединения «+» и 

отрыва «−». Индексы «A» и «B» относятся к основному 

веществу и примеси соответственно. Первый индекс 

указывает сорт атома, к которому присоединяется 

или от которого отрывается атом. Второй индекс 

обозначает сорт присоединяющегося или отрываю-

щегося атома. Подробный анализ возможных, со-

гласно формуле (5), зависимостей Kd(σ) проведен в 

работе [17].

Зависимости ширины переходной 

концентрационной области от температуры 

и скорости роста

    . Фигу-

рирующая в уравнениях (3) и (4) величина  

имеет смысл вероятности того, что атом примеси в 

поверхностном слое не успеет вернуться в адсорб-

ционный слой за время роста МС, т. е. до встречи с 

набегающей ступенью. Если kdex << F и kex << kdes +

+ KdF (например, из−за больших энергий активации 

Edex и Eex), то процессы «вертикального» обмена несу-

щественны, и из уравнения (4) следует классическое 

выражение для ширины ПКО: ∆ = F/(kdes + KdF) [8]. 

При высоких температурах (малых F), когда пере-

сыщение σ << 1, коэффициент захвата примеси из-

ломом равен равновесному коэффициенту захвата: 
eq B/

d

E k T
K e

−
= . В этом случае при des dk K F>>  ширина 

ПКО уменьшается с увеличением T и увеличива-

ется с увеличением F (десорбционный режим по-

верхностной сегрегации), а при des dk K F<<  ширина 

ПКО уменьшается с увеличением T и не зависит от 

F (равновесный режим, при котором Esegr = Eeq).

Наблюдаемое в эксперименте при низких темпе-

ратурах увеличение ∆ с увеличением T и уменьшение 

∆ с увеличением F возможно, если E1 = E
–

BA − E
–

AA <

< 0, т. е. если примесь в изломе плохо блокируется 



 7

атомами основного вещества [17, 20]. Здесь при σ* > 

> σ >> 1 (где σ* ≈ e(Eeq − E2)/2kBT) из выражения (5) следу-

ет Kd ≈ σe
−Eeq/kBT. Заметим, что скорость перемещения 

ступени V = Fl = θkVk, где θk — концентрация изломов 

на ступени и k AAV
−= ω σ  — скорость перемещения 

излома ( AA B/
AA 2 E k T

e
−− −ω = ν  — частота отрыва атома 

из излома на одну из соседних террас). Используя 

эти соотношения и полагая, что θk равна равновес-

ной концентрации изломов: k B/
k k 2 k T

e
−εθ = θ ≈  (εk — 

энергия формирования излома) [21], в отсутствие 

десорбции примеси имеем

 
 (6)

Согласно выражению (6), ширина ПКО уменьша-

ется с увеличением скорости роста и увеличивает-

ся с повышением температуры, если AA k eqE E
− + ε >  

(данное неравенство выполняется при типичных 

значениях AAE
−  и Eeq), что на качественном уровне 

согласуется с результатами экспериментов по низ-

котемпературному легированию полупроводников 

рядом примесей. Такое поведение ∆(F, T) связано с 

тем, что увеличивающееся с ростом F и с уменьше-

нием T пересыщение вблизи ступени способствует 

более эффективному блокированию примеси в из-

ломах и уменьшению, таким образом, поверхностной 

сегрегации.

 . Допустим теперь, 

что энергии активации Edex и Eex относительно не-

велики. Повышение температуры в области сред-

них температур, когда kdex ∼ F, приводит к резкому 

уменьшению вероятности сохранения примеси в 

поверхностном слое и, следовательно, к резкому 

увеличению ширины ПКО при условии, что второе 

слагаемое(в числителе) в правой части выражения 

(4) превосходит как константу скорости десорбции, 

так и третье слагаемое. При достаточно высоких T 

(когда kdex >> F) примесь с большой вероятностью по-

кидает поверхностный слой до встречи со ступенью. 

Роль процессов встраивания в ступени в этом случае 

несущественна и ∆ ≈ F/(kdes + kexF/kdex). Если kdes <<

<< kexF/kdex, то ширина ПКО уменьшается с увели-

чением температуры и не зависит от скорости роста, 

что соответствует равновесному режиму поверх-

ностной сегрегации примеси (здесь Esegr = Eex − Edex). 

С повышением температуры данное неравенство 

меняется на противоположное, и ∆ ≈ F/kdes — десорб-

ционный режим поверхностной сегрегации.

На рис. 1, a представлены зависимости ∆(T), по-

лученные из уравнения (4) с учетом выражения (5) 

для коэффициента захвата примеси Kd и выраже-

ния

 

 (7)

для пересыщения вблизи излома, при следующих 

значениях параметров модели Eex = 2,4 эВ, Edes =

= 2,9 эВ, Eeq = 0,6 эВ, E1 = E2 = −0,6 эВ, AAE
−  = 1, 5 эВ, 

εk = 0,2 эВ, l = 100, F = 1 MC/c. Предэкспоненциаль-

ный множитель ν в частоте отрыва атома основного 

вещества полагали равным 1012 с−1, а при расчете 

констант скоростей kdes, kex и kdex принимали ν = 

= 1010 с−1. Как следует из рис. 1, a, при относительно 

небольшом значении энергии активации Edex имеется 

участок суперэкспоненциальной зависимости ∆(T). 

Увеличение Edex от 1,4 до 1,8 эВ приводит к исчезно-

вению такого участка. Это обусловлено уменьшением 

разности Eex − Edex, являющейся движущей силой 

перехода примеси из поверхностного слоя в адсорб-

ционный. При Edex = 1,8 эВ значение Eex − Edex равно 

работе Eeq по переводу атома примеси из адсорб-

ционного слоя в торец ступени. Зависимость ∆(T) в 

этом случае совпадает с имеющей место в отсутствие 

диффузионной релаксации.

Представленные на рис. 1, б зависимости коэф-

фициента поверхностной сегрегации rsegr от темпе-

ратуры и скорости роста следуют из уравнения (4) 

с учетом выражений (5) и (7) при kdes = 0 и Edex =

= 1,4 эВ (значения остальных параметров модели 

соответствуют использованным выше для зависи-

мостей ∆(T)). Следует отметить сходство этих за-

Рис. 1. Зависимости ширины ПКО от температуры при различ-
ных значениях энергии активации перехода примеси из 
поверхностного слоя в адсорбционный слой (а) и зависи-
мости коэффициента поверхностной сегрегации от тем-
пературы при различных значениях скорости роста (б):
а: 1 — Edex = 1,4 эВ; 2 — 1,6 эВ; 3 — 1,8 эВ, переход отсут-
ствует;
б: 1 — 0,3 МС/c; 2 — 1; 3 — 3
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висимостей с полученными в экспериментах [3] по 

легированию кремния сурьмой. В соответствии с экс-

периментом [3], увеличение скорости роста F приво-

дит к увеличению температуры, при которой rsegr(T) 

достигает максимума, и к некоторому уменьшению 

максимального значения этой величины. Однако уве-

личение F в области низких T ведет к более резкому, 

чем наблюдалось в работе [10], уменьшению rsegr, что 

связано с ограничениями модели роста по механизму 

перемещения вицинальных ступеней.

Поверхностная сегрегация примеси при росте 

по механизму образования 2D–островков

Изложенная модель захвата и поверхностной 

сегрегации примеси предполагает рост по механиз-

му перемещения вицинальных ступеней, тогда как 

кинетический режим поверхностной сегрегации 

наблюдается, как правило, при температурах, ха-

рактерных для роста за счет образования 2D−ост-

ровков [22].

Захват и поверхностную сегрегацию примеси 

при росте по механизму образования 2D−островков 

изучали в рамках следующей модели. Рассматрива-

ли ансамбль одинаковых 2D−островков, имеющих 

форму дисков толщиной в 1 МС и растущих за счет 

атомов, адсорбирующихся в пределах ячеек радиуса 

ρ0, содержащих островки. Радиус ячейки связан с 

концентрацией 2D−островков на исходной поверх-

ности N соотношением ρ0 ∼ N−1/2. Полагали, что к 

началу роста в пределах участка поверхности, при-

ходящегося на один островок, находится N0 адато-

мов примеси. Осаждение дополнительных адатомов 

и десорбцию не учитывали. Рассматривали случай 

одноуровневого роста, когда формирование кристал-

лических слоев происходит в результате периодиче-

ского образования и слияния 2D−островков.

При сделанных предположениях количество 

адатомов примеси на открытом участке поверхности 

завершенного кристаллического слоя и количество 

адатомов примеси на поверхности 2D−островка, 

растущего в пределах ячейки радиуса ρ0, удовлет-

воряют уравнениям баланса dN1/dt = −Ginc,1 − Gcl и 

dN2/dt = −Ginc, 2 − Gcl, где Ginc,1 и Ginc,2 — потоки ада-

томов примеси, встраивающихся в ступень, огра-

ничивающую 2D−островок, (в край 2D−островка) с 

нижней и верхней террас соответственно; Gcl — ре-

зультирующий поток адатомов примеси с нижней 

террасы, пересекающих ступень без встраивания 

в изломы.

При выводе выражений для Ginc,1, Ginc,2 и Gcl 

принимали, что примесь однородно распределена в 

пределах открытого участка поверхности завершен-

ного слоя и поверхности островка. Кроме того, счита-

ли, что потенциальные барьеры для присоединения 

адатома примеси к краю островка с ближайших 

позиций адсорбции на нижней и верхней террасах 

одинаковы. В этом случае

   

где ρ — радиус 2D−островка, S и S0 — площадь 

островка и площадь ячейки соответственно. Поток 

адатомов примеси, пересекающих край островка, 

равен

В приведенных выражениях βinc и βp — кинети-

ческие коэффициенты, характеризующие интенсив-

ность встраивания адатомов примеси в край островка 

и интенсивность перескоков адатомов примеси через 

край островка без встраивания соответственно. Эти 

коэффициенты могут быть выражены через констан-

ты скоростей элементарных процессов на ступени с 

использованием предложенного в работе [23] метода 

вычисления коэффициентов встраивания и прони-

цаемости ступени для атомов основного вещества. 

В случае примеси, легко отрывающейся от гладкого 

(без изломов) участка края островка, такие вычис-

ления дают: βinc = KdV/2 и . 

Здесь V — скорость перемещения края 2D−островка: 

0 /(2 )V F= ρ θ , где θ = S/S0 = Ft — степень покрытия 

поверхности. Тогда

  (8)

где AB 0 d( ) /( ) ( )/ 4.k F K
+

±Λ θ = θ ρ ± θ  Здесь зависи-

мость коэффициента захвата примеси Kd от θ свя-

зана с периодическим изменением длины ступеней, 

ограничивающих 2D−островки, и, следовательно, с 

периодическим изменением входящего в выраже-

ние (5) пересыщения вблизи края островка σ. Зави-

симость σ(θ) определяли с использованием соотно-

шений k AA 0 /(2 ).V F
−= θ ω σ = ρ θ  Рассматривали два 

механизма формирования изломов: 

− за счет тепловых флуктуаций k k ;θ = θ  

− за счет формирования одномерных островков 

вдоль края 2D−островка по механизму Воронкова 

[24] ( k k 1θ = θ + σ ).

Число адатомов примеси, встраивающихся 

в k−й кристаллический слой (нумерация от ис-

ходной поверхности) за единицу времени, равно 
( ) ( ) ( )
inc inc,1 inc,2d / d
k k k

N t G G= + . Данное соотношение можно 

представить как

 

 (9)

Полное количество адатомов примеси, встраи-

вающихся в k−й кристаллический слой, находили 

путем численного интегрирования уравнения (9) 

совместно с уравнениями (8) и с учетом выражения 
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(5) для Kd от момента появления 2D−островка k−го 

слоя до его слияния с соседними 2D−островками. 

Концентрацию примеси в k−м слое определяли как 

отношение количества встроившихся адатомов к 

площади участка. Полагали, что все адатомы при-

меси, находящиеся к моменту слияния островков на 

открытом участке поверхности завершенного слоя, 

переходят на поверхность островка, т. е. при слиянии 

2D−островков происходит эффективное вытеснение 

примеси на поверхность завершающегося кристал-

лического слоя.

При численном интегрировании использовали те 

же значения параметров Eeq, E1, E2, AAE
− , εk и ν, что 

и в расчетах по формуле (4) в случае роста по меха-

низму перемещения вицинальных ступеней. Раз-

мер участка определяли с использованием извест-

ного выражения для концентрации 2D−островков: 
B1/3 1/3 /3

0 0( / ) ( / ) AE k T

A A
N C F D C F e= = ν  [25] при C0 =

= 0,25 и EA = 0,67 эВ (энергия активации поверхност-

ной диффузии Si на Si(100) [26]). Время появления 

2D−островка k−го слоя полагали равным времени 

ожидания адсорбции двух атомов на поверхность 

участка: tc = 2/(πρ2F). 

Результаты численного интегрирования пока-

зали, что переход к росту по механизму образова-

ния 2D−островков приводит к ослаблению влияния 

температуры и скорости роста на ширину ПКО. Это 

обусловлено уменьшением среднего расстояния 

между ступенями (краями островков) с увеличением 

F и уменьшением T и, как следствие, уменьшением 

пересыщения вблизи ступени. Уменьшение пересы-

щения приводит к ослаблению эффекта блокирова-

ния примеси в изломах атомами основного вещества 

и, следовательно, к усилению поверхностной сегре-

гации примеси. Аналогичное влияние оказывает и 

появление неравновесных изломов на краях остров-

ков. Если концентрация изломов θk равна равновес-

ной концентрации kθ , то при относительно низкой 

температуре (T = 320 °C) ∆ ∼ F−0,8. При этом в случае 

плохо блокируемой подвижной примеси модель за-

хвата примеси вицинальными ступенями дает ∆ ∼
∼ F−1. Если изломы формируются за счет образова-

ния одномерных островков по механизму Воронко-

ва [24], то ∆ ∼ F−0,55 (в случае вицинальных ступеней 

∆ ∼ F−2/3). Зависимость ∆ ∼ F−0,55 находится в хорошем 

соответствии с зависимостями ∆ ∼ F−0,5, полученными 

в экспериментах [10] по легированию кремния (по-

верхность (100)) фосфором и сурьмой.

Переход к росту по механизму образования 

2D−островков происходит в конечном температурном 

интервале при постепенном уменьшении (с пониже-

нием T) вклада процессов встраивания адатомов в 

вицинальные ступени в рост кристалла. Описание 

захвата примеси в таком переходном режиме роста 

является нетривиальной задачей. Однако ввиду от-

носительной узости указанного температурного ин-

тервала, модели захвата примеси, разработанные от-

дельно для каждого механизма роста, в совокупности 

должны дать достаточно полное описание процесса 

легирования при различных условиях роста.

На рис. 2 представлены зависимости коэффици-

ента сегрегации rsegr от температуры, следующие из 

модели захвата примеси вицинальными ступенями 

(с учетом диффузионной релаксации) и из модели 

захвата примеси при росте по механизму образова-

ния 2D−островков (с учетом и без учета формирова-

ния неравновесных изломов).

Зависимости получены при F = 1 нм/c (0,737 МС/c 

для Si(100)), Edex = 1,5 эВ, Eex = 2,6 эВ и Eeq = 0,5 эВ. 

Значения остальных параметров те же, что исполь-

зовали в предыдущих численных расчетах. Следует 

отметить хорошее качественное и количественное 

соответствие верхней кривой (неравновесные изломы 

при низких T) с результатами экспериментов [6, 7] по 

легированию кремния сурьмой.

Заключение

Предложена теоретическая модель поверхност-

ной сегрегации примеси при легировании в условиях 

молекулярно−лучевой эпитаксии, учитывающая 

особенности захвата примеси движущимися ступе-

нями и возможность возвращения атомов примеси из 

поверхностного слоя в адсорбционный слой (процесс 

диффузионной релаксации).

Показано, что характерное для низкотемпера-

турного режима легирования уменьшение ширины 

ПКО с уменьшением температуры и увеличением 

скорости роста может быть обусловлено увеличе-

нием пересыщения вблизи ступени и, как следствие, 

более эффективным захватом примеси ступенями 

(краями 2D−островков). Данный эффект должен 

быть существен для примесей, плохо блокируемых в 

изломах атомами основного вещества, когда энергия 

Рис. 2. Зависимости коэффициента поверхностной сегрега-
ции от температуры при росте по механизму перемеще-
ния вицинальных ступеней (1) и при росте по механизму 
образования 2D−островков, без учета (2) и с учетом (3) 
формирования неравновесных изломов на крае остров-
ка:
« », « » — экспериментальные данные, полученные в 
работах [6] и [7] соответственно; штриховые линии — 
условное изображение поведения rsegr(T) при смене ме-
ханизмов роста
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активации отрыва атома основного вещества из из-

лома с примесью меньше, чем из «чистого» излома.

Учет процесса диффузионной релаксации по-

зволяет воспроизвести наблюдаемую в эксперименте 

по легированию кремния сурьмой суперэкспоненци-

альную зависимость ширины ПКО от температуры. 

Такое резкое увеличение ∆(T) обусловлено тем, что 

вероятность «замуровывания» примеси в поверх-

ностном слое движущейся ступенью экспоненциаль-

но зависит от константы скорости перехода примеси 

из поверхностного слоя в адсорбционный слой.

Согласно проведенным расчетам, переход от ро-

ста за счет движения вицинальных ступеней к росту 

по механизму образования 2D−островков приводит к 

ослаблению зависимостей ширины ПКО от темпера-

туры и скорости роста. Это связано с частичным сбро-

сом пересыщения из−за появления дополнительных 

стоков для адатомов — ступеней, ограничивающих 

2D−островки. Аналогичное влияние на зависимости 

∆(T) и ∆(F) оказывает и образование неравновесных 

изломов на ступенях. Учет данных эффектов позво-

ляет объяснить зависимости ∆(T) и ∆(F), полученные 

в экспериментах по низкотемпературному легирова-

нию кремния фосфором и сурьмой. 
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