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Метод термомиграции жидких зон на основе алюминия позволяет
создавать в монокристаллических пластинах кремния сложные структуры
замкнутых каналов с границами, сформированными из p-n переходов. Каналы
характеризуются однородностью свойств, p-n переходы – своей резкостью.
Такие структуры используются в сильноточной электронике, фотовольтаике,
микроэлектромеханических преобразователях. Объемная деформация внутри
и вне канала вследствие легирования кремния алюминием приводит образо-
ванию механических напряжений. Равновесная форма образующихся при
высоких температурах каналов определяется минимумом упругой энергии и
зависит от материальных параметров и геометрии структуры. В рамках линей-
ной теории упругости исследовано поведение упругой энергии при формирова-
нии структуры термомиграционых каналов, легированных алюминием в моно-
кристаллическом диске (001) среза, при высокой температуре. Моделирование
выполнено методом конечных элементов в математическом пакете COMSOL
Multiphysics. Исследование проведено для практически важных структур, в
которых направление ребер ориентировано вдоль диагонали квадрата. Только
такие структуры в процессе термомиграции не имеют разрывов. По результатам
расчетов выявлено, что минимуму упругой энергии соответствуют структуры
с различной кристаллической ориентацией внутри канала и вне его – в основной
матрице кремния. Направление кристаллических осей внутри канала, отве-
чающее минимуму упругой энергии, повернуто на 45° в плоскости диска отно-
сительно направления осей основной матрицы кристалла кремния. Кроме того,
расчеты показали, что при таком развороте форма каналов изменяется. Мини-
муму упругой энергии соответствуют не вертикальные, а наклонные  структуры.
Угол наклона пирамид зависит от ширины каналов и расстояния между ними.
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ругая энергия.
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Введение

Зонная перекристаллизация градиентом температуры или термомиграция (ТМ) –
процесс, при котором жидкая зона в виде капли, сетки или протяженных участков
мигрирует в твердом теле в направлении градиента температуры [1, 2]. ТМ жидкой
зоны представляет собой растворение твердого вещества на горячей стороне зоны,
диффузию растворенных атомов твердого тела через жидкую зону и кристаллизацию
растворенных атомов твердого вещества на холодной стороне зоны. При прохож-
дении зоны происходит легирование. Скорость термомиграционного легирования
примерно на четыре порядка выше скорости твердотельной диффузии. Метод ТМ
используется в микроэлектронике для формирования глубоко легированных облас-
тей, проводящих каналов, изолирующих областей, для создания монолитных соеди-
нений полупроводников [3–6]. В кремнии термомиграция используется для создания
p-n переходов при прохождении зоны раствора-расплава на основе алюминия через
кремний n-типа [2, 7–14].

В результате ТМ образуются каналы p-типа, ограниченные стенками, представ-
ляющие собой области p-n переходов, в которых действуют механические напря-
жения, вызванные различием объемной деформации внутри и вне канала вследствие
легирования. Форма и геометрия образованных каналов зависят от большого коли-
чества параметров, среди которых определяющими являются ориентация подложки,
температура подложки, градиент температуры и его направление, ширина канала,
расстояние между ними [12, 14–18]. Температура и ее градиент определяют в ос-
новном скорость ТМ. Полученные структуры каналов должны соответствовать
термодинамическому равновесию для данной температуры. Основной вклад в
темодинамический потенциал вносит упругая энергия. В настоящей статье приведе-
ны расчеты и проанализировано влияние упругих механических напряжений на струк-
туру термомиграционных каналов в пластине кремния с ориентацией (001). Модели-
рование выполнено методом конечных элементов в пакете COMSOL Multiphysics.

Термомиграционный канал

Формирование канала, легированного алюминием, в монокристаллическом
диске (001) среза толщиной 0,5 мм было выполнено методом ТМ при температуре
1200 °С в вакууме не хуже 10–4 мм рт. ст. в течение двух часов. Для визуализации
каналов обе поверхности пластины подверглись шлифовке, полировке и травлению.
На рис. 1 приведены типичные фотографии прямолинейного канала в пластине крем-
ния: вид стартовой поверхности, обращенной к холодильнику (а); вид финишной
поверхности, обращенной к нагревателю (б); вид торцевого разреза (в).

Рис. 1. Виды травленной поверхности шлифов пластины кремния в ориентации (100)
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На рис. 2 представлена топография поверхности диска кремния в области кана-
ла, измеренная при помощи атомо-силового микроскопа INTEGRA, НТ-МДТ. На
рисунке внутренняя область канала углублена, так как скорость травления p+ области
максимальна. Стенки каналов соответствуют, очевидно, p-n переходам.

Влияние упругих напряжений

Легирование кремния алюминием приводит к увеличению параметра решетки
кремния, то есть к объемной деформации кристалла. Согласно [19], в канале появ-
ляется деформация ~10–5. Легированный канал SiAl встроен в матрицу недеформи-
рованного кремния Si. На границе SiAl–Si возникает в соответствии с граничными
условиями переходная область, согласующая упругие изменения кристаллических
состояний SiAl и Si. Метод легирования кремния с помощью ТМ дает концентрацию
алюминия, близкую к 1019 см–3 [2, 19]. Это соответствует атомной концентрации
порядка десятых долей процента, что не приводит к изменению симметрии и су-
щественному изменению упругих постоянных.

Объемная деформация легированных областей приводит к появлению пере-
ходной области – границы, деформации в которой вносят вклад в полную упругую
энергию системы. Плотность упругой энергии кубического кристалла в обозначениях
Фойгта такова:
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Рис. 2. Топографии 3D канала на холодной (стартовой) стороне
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Для решения стационарной задачи теории упругости используются уравнения
(2) при отсутствии сил на внешних границах. На границе канала с кристаллом дей-
ствуют условия равенства смещений и сил.

Рассмотрим влияние ориентации прямолинейного канала на полную упругую

энергию   V
FdVW системы SiAl–Si объемом м V. Введем угол между осью 100 и

направлением канала в плоскости диска кремния согласно рис. 3.

Будем считать, что направление канала при начальном угле  = 0 совпадает с
осью 100. При изменении угла  канал поворачивается на соответствующий угол.
Если перейти в систему отсчета, связанную с каналом, то это будет эквивалентно
повороту кристаллической матрицы на угол – относительно неподвижного канала.
Этот угол в дальнейшем будем обозначать как Si. В силу кубической симметрии
достаточно рассмотреть повороты на углы от нуля до 45°. Упругая энергия W диска
Si в случае отсутствия канала при повороте кристаллических осей меняться не будет.
Однако полная упругая энергия W системы SiAl–Si будет меняться. Исследуем
угловую зависимость полной упругой энергии W системы канал–диск численно ме-
тодом конечных разностей с использованием математического пакета COMSOL
Multiphysics. Будем считать, что процесс образования каналов (ТМ) происходит при
температуре 1200 °С. Упругие модули в упругой задаче для этой температуры опре-
делим из результатов температурных измерений модулей Юнга для различных на-
правлений согласно рекомендациям, приведенным в [20]. Упругие модули составили:
с11 = 147 ГПа, с12 = 57 ГПа, с44 = 70 ГПа.

По результатам расчета угловая зависимость полной упругой энергии системы
канал–диск кремния (001) среза имеет минимум при Si = 0, то есть при совпадении
направления канала и тетрагональной оси матрицы кристалла.

В эксперименте [7, 8] термомиграцией алюминия сформированы каналы, ле-
гированные алюминием, вдоль различных направлений в диске монокристалличе-
ского кремния (001) среза. Здесь каналы изменяли свою форму вплоть до разрыва
на отдельные части, имеющие характерную форму фасет, во всех направлениях,
кроме направления 110 (Si = 45°). Это согласуется с расчетом. Действительно,
скорость ТМ связана с образованием границ каналов. Поэтому скорость ТМ вдоль
направлений тетрагональных осей будет выше, поскольку это направление отвечает
минимуму упругой энергии. Следовательно, затраты энергии на образование границ
меньше, чем вдоль 110, что не будет приводить к разрыву каналов в плоскости
вдоль направления 110. На практике только направление 110 используется для
формирования структур ТМ алюминия в диске (001) среза.

Рис. 3. Ориентация канала SiAl внутри диска кремния

1
00



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Рассмотрим более детально особенности формирования канала. При ТМ канал
отделен от основной матрицы жидкой зоной и его границами. При формировании
канала, особенно в начальный момент, отсутствует жесткая структурная связь между
каналом и кристаллом кремния. Образование канала сопровождается появлением
упругих напряжений. Упругая энергия, связанная с изменением объема, изотропна.
Дополнительная упругая энергия, обусловленная появлением границы канал –
основная матрица, может приводить к ориентационным изменениям формирую-
щейся кристаллической структуры внутри канала. Зафиксируем ориентацию крис-
таллической матрицы кремния и направление канала при Si = 45°, что соответствует
реально формируемым на практике устойчивым каналам. Будем менять кристал-
лическую ориентацию SiAl внутри канала, характеризуемую углом , в то время как
ориентация основной матрицы кристалла Si фиксирована при угле Si = 45°.
Результаты численного расчета угловой зависимости упругой энергии, связанной с
направлением кристалла внутри канала относительно матрицы кристалла, приве-
дены на рис. 4 (кривая Line – для линейного канала; кривая Square – для квадратного
канала; ориентация матрицы диска фиксирована, Si = 45°). Как следует из рисунка,
при ориентации кристалла внутри канала вдоль кубической оси ( = 0) упругая
энергия минимальна и максимальна при соосной ориентации осей кристалла внутри
канала ( = 45°) и осей кристаллической матрицы кремния (Si = 45°). Таким об-
разом, минимуму упругой энергии системы диск–канал соответствует состояние,
при котором кристалл внутри канала развернут в плоскости диска на 45° относитель-
но направления канала, ориентированного вдоль направления 110 кристалличе-
ской матрицы диска.

Выше был рассмотрен прямой канал. Практически важными являются структуры
со сложной формой каналов. Изгиб канала приводит к формированию угловой
области, где упругая энергия будет отличаться от упругой энергии прямолинейной
области. Если геометрически прямолинейная часть каналов будет преобладать, то
полученные выше результаты качественно не должны измениться. Рассмотрим струк-
туру, образованную замкнутыми каналами в виде прямоугольника, расположенного
на плоскости (001) и ориентированного ортогонально плоскости (рис. 5). Считаем,

Рис. 4. Зависимость упругой энергии системы SiAl канал–диск кремния (001) среза
относительно угла поворота кристалла внутри канала
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что их бесконечно много, то есть такие структуры занимают всю плоскость. Матема-
тически это означает, что такая структура имеет одинаковые периоды вдоль ребер
прямоугольника в плоскости (x, y).

Период структуры на рис. 5 равен L + a, где L – сторона квадрата, образованного
замкнутыми каналами; a – расстояние между квадратами; SAl – ширина канала. Канал
выделен синим цветом, а кристаллическая матрица кремния (001) среза – серым.
Считаем, что сторона канала (квадрата) ориентирована в плоскости вдоль направ-
лений 110 (Si = 45°). Численный расчет полной упругой энергии W в зависимости
от ориентации кристалла внутри канала приведен на рис. 4 (линия Square). Как
видно из рисунка, результат такой же, как и для прямого канала – минимуму упру-
гой энергии соответствует ориентация осей кристалла внутри канала, развернутая
на 45° относительно осей основной матрицы. Расчет выполнен для L = 2,2 мм,
a = 100 мкм, SAl = 80 мкм. Следует отметить, что результаты расчета для одиночной
структуры вида, представленного на рис. 5, на круглом диске качественно не отли-
чаются от полученных для периодической системы.

Процесс ТМ может приводить не только к формированию каналов, ортогональ-
ных поверхности диска. Начальный размер квадрата может уменьшиться, как это
следует из экспериментальных результатов. Прямоугольная форма может превратить-
ся в пирамидальную. Рассмотрим каналы пирамидальной формы, как показано на
рис. 6, и вычислим, как при этом изменяется упругая энергия такой структуры.

Введем угол наклона  пирамидальной структуры каналов (см. рис. 6) относитель-
но нормали к плоскости пластины. Результаты расчета зависимости упругой энергии
от этого угла при L = 2,2 мм, a = 150 мкм, SAl = 50 мкм приведены на рис. 7. Минимум
упругой энергии наблюдается не при нулевом угле , а при 15°. Поэтому равновесная
форма каналов при минимальной упругой энергии соответствует пирамидальной
форме с углом при вершине пирамиды, равным 15°.

Рис. 6. Вид структуры каналов пирамидальной формы



Рис. 5. Вид структуры прямоугольных каналов
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 Упругая энергия как функция угла пирамиды может не иметь минимума. Пример
приведен на рис. 8 для L = 2,2 мм, a = 250 мкм, SAl = 80 мкм. Если считать, что
система будет стремиться к минимуму упругой энергии, направление каналов при
ТМ будет непрерывно меняться. Канал будет формироваться изогнутый, и, в конце
концов, может образоваться такое направление, вдоль которого каналы станут раз-
рываться.

 Для нахождения оптимальных параметров каналов и угла наклона пирамиды,
при которых существует минимум упругой энергии, численно выполнены расчеты
для размера исходного квадрата L = 2 мм. Результаты приведены на рис. 9. Здесь
каждая точка означает, что для параметров (координат) точки a, SAl существует
значение угла , при котором достигается минимум упругой энергии.

Рис. 7. Зависимость упругой энергии относительно угла наклона пирамиды
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Рис. 8. Зависимость упругой энергии относительно угла наклона пирамиды
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Обсуждение результатов и выводы

Легированная часть кристалла кремния имеет увеличенный по сравнению с ис-
ходным объем, что приводит к деформациям в области на границе с исходным крис-
таллом. Плотность упругой энергии в кристалле как в исходной, так и в легированных
частях изотропна – не зависит от направления. Однако упругая энергия в погранич-
ной области обладает анизотропными свойствами в силу граничных условий. Как
следует из расчетов, для монокристаллического диска кремния (001) среза упругая
энергия границы максимальна при соосном расположении кристалла внутри канала
и вне его. Минимум упругой энергии достигается при развороте кристалла внутри
канала на 45° в плоскости диска по отношению к недопированной части диска. Раз-
ворот кристалла должен происходить в начальной стадии образования канала.
Сначала происходит контактное плавление кремния, насыщение расплавленного
алюминия кремнием при заданной температуре, согласно фазовой диаграмме. За
счет градиента температуры первые кристаллиты будут образовываться в верхней
части жидкой капли. Ориентация кристаллитов, очевидно, определяется формиро-
ванием боковой границы с основным кристаллом. Из расчетов следует, что граница
будет приводить к развороту кристаллитов на 45°. После формирования кристалли-
ческого слоя канала ориентация при дальнейшей кристаллизации будет определяться
и этим слоем.

Равновесные состояния системы каналов определяются минимумом упругой
энергии. Система квадратных вертикальных сквозных каналов на диске кремния
(001) среза не отвечает минимуму энергии. В этом случае минимуму упругой энергии
отвечает система каналов в виде пирамид с зависящим от размеров каналов и рас-
стояния между ними углом наклона их боковых граней. При этом ориентация крис-
таллических осей внутри канала повернута на 45° относительно основной матрицы
кристаллического диска.
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The method of thermomigration of liquid zones based on aluminum makes it possible to create
complex structures of closed channels with boundaries formed from p-n junctions in single-crystal
silicon wafers. The channels are characterized by the uniformity of their properties, and the pn
junctions are characterized by their sharpness. Such structures are used in high-current electronics,
photovoltaics, and microelectromechanical converters. Volumetric deformation inside and outside
the channel due to alloying of silicon with aluminum leads to the formation of mechanical stresses.
The equilibrium shape of the channels formed at high temperatures is determined by the minimum
elastic energy and depends on the material parameters and geometry of the structure. Within the
framework of the linear theory of elasticity, the behavior of elastic energy during the formation of
the structure of thermomigration channels at high temperatures doped with aluminum in a single-
crystalline (001) cut disk was studied. The simulation was performed using the finite element
method in the COMSOL Multiphysics mathematical package. The study was carried out for
practically important structures in which the direction of the edges is oriented along the diagonal
of the square. Only such structures do not have breaks during the process of thermomigration.
Based on the calculation results, it was revealed that the minimum elastic energy corresponds to
structures with different crystalline orientations inside the channel and outside it – in the main
silicon matrix. The direction of the crystalline axes inside the channel, corresponding to the minimum
elastic energy, is rotated by 45 degrees in the plane of the disk relative to the direction of the axes
of the main matrix of the silicon crystal. In addition, calculations showed that with such a turn, the
shape of the channels changes. The minimum elastic energy corresponds not to vertical structures,
but to inclined ones. The angle of inclination of the pyramids depends on the width of the channels
and the distance between them.
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