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В работе алгоритм кинетического метода Монте-Карло применяется для моделирования роста кластеров и {311}-

дефектов из одиночных междоузлий, образующихся в ионно-облученном кремнии. Используются кинетические констан-
ты и параметры, опубликованные в литературе. Результаты сравниваются с расчетами на основе системы уравнений 
реакции-диффузии с теми же кинетическими константами. Результаты, полученные с помощью метода Монте-Карло, 
находятся в хорошем соответствии с результатами непрерывной модели. Преимуществами подхода, основанного на 
кинетическом методе Монте-Карло, является простота и возможность быстро выполнить оценочные расчеты с исполь-
зованием малой модельной области. 

Введение  
Ионная имплантация остается основным ме-

тодом легирования полупроводников в техноло-
гии производства микроэлектронных устройств. 
Однако избыточная концентрация собственных 
междоузлий, являющаяся побочным эффектом 
данного процесса, приводит к так называемой 
временно-ускоренной диффузии (transient en-
hanced diffusion) примеси во время постимплан-
тационного отжига. Экспериментально установ-
лено, что продолжительность и интенсивность  
временно-ускоренной диффузии существенно 
зависит от поведения сложных дефектов: дисло-
кационных  петель, {311}-дефектов и малых кла-
стеров собственных междоузлий. На изучение 
физических механизмов, управляющих зарожде-
нием, ростом и растворением этих дефектов, а 
также на разработку соответствующих моделей 
затрачены значительные усилия. Тем не менее, 
полного и удовлетворительного описания данного 
комплекса процессов пока не предложено.  

Одним из подходов к моделированию эволю-
ции кластеров собственных междоузлий и фор-
мирования из них {311}-дефектов является ис-
пользование систем уравнений реакции-
диффузии [1]. Преимущество этого подхода – 
большие размеры исследуемых объектов и 
большое достижимое время моделирования. Ос-
новной недостаток, как и в случае подхода, осно-
ванного на использовании кинетического метода 
Монте-Карло, связан с необходимостью предва-
рительного расчета (другими методами) кинети-
ческих коэффициентов. В некоторых работах 
предприняты попытки восстановить    кинетиче-
ские коэффициенты по экспериментальным дан-
ным, решая обратную задачу [2]. Данная проце-
дура является, по-видимому, неустойчивой, тре-
бует искусственного уменьшения числа настраи-
ваемых параметров системы, а эксперименталь-
ные данные, как правило, носят опосредованный 
характер. 

В данной работе кинетический метод Монте-
Карло применялся для моделирования формиро-
вания {311}-дефектов в кристалле кремния в ре-
зультате роста кластеров собственных междоуз-
лий при температуре 1100 К, образовавшихся 
после имплантации ионов Si

+
  с энергией 40 кэВ и 

дозой 2∙10
13

 см
-2

. 

Основная часть  
Начальное распределение собственных меж-

доузлий в ионно-имплантированном кремнии оп-
ределялось в соответствии с «+1-моделью», ко-
гда на один внедренный атом после первой ста-
дии рекомбинации дефектов приходится одно 
междоузлие, и описывалось распределением 
Гаусса с отклонением 24 нм и средним значением 
60 нм. Область моделирования – прямоугольный 
параллелепипед, на левой и правой границах 
которого по одной из пространственных перемен-
ных задавались нулевые граничные условия, и 
периодические условия – по двум другим. 

Набор входных параметров для метода Мон-
те-Карло взят из работы [1]. Кинетические кон-
станты обратных реакций для кластеров размера 
n (распад кластеров) при температуре T  имеют 
вид: 

k-(n) = α(n)∙DI∙I
eq

∙exp(E
f
(n+1)/(kBT)), 

где для произведения DI∙I
eq

 использована аппрок-
симация из работы [1] вида DI ∙I

eq 
 = 10

A+Bτ
, 

A=21.94, B=-20.62577, τ =1000/T. В свою очередь, 
DI – коэффициент диффузии одиночных междо-
узлий, I

eq
 – равновесная концентрация одиночных 

междоузлий. Равновесная концентрация свобод-
ных междоузлий (I

eq
) при данной температуре T 

взята из работы [3]: 
I
eq

 = 1.35∙exp(-1.37/(kB∙T)). 
Далее, функция α(n) описывает эффективный 

радиус захвата одиночного междоузлия класте-
ром размера n. Аппроксимация для нее из работы 
[1]: для размеров кластеров n=1..9  α(n) = 0.2e-

6∙n0.358; для n≥10  α(n) = 2.4347e-6 + 3.1441e-
8∙n. Следовательно, критический размер класте-
ров, при котором происходит переход их в каче-
ственно новое состояние ({311}-дефекты), принят 
равным n =10. При  переходе в это новое состоя-
ние значения коэффициентов прямых реакций 
скачкообразно увеличиваются. При этом предпо-
лагается, что форма малых кластеров – сфери-
ческая, форма {311}-дефектов – прямоугольный 
параллелепипед высотой в один атомный слой, а 
возникающие в среде напряжения неявно учиты-
ваются с помощью вектора Бюргерса. И, наконец, 
k+(n) = α(n)∙DI  – константы прямых реакций (за-
хват мономеров кластерами размера n). 
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Основная цель работы [1] – моделирование 
формирования {311}-дефектов в кристалле крем-
ния с использованием численного решения сис-
темы уравнений реакции-диффузии. Полученные 
результаты – зависимость числа свободных меж-
доузлий от времени в ионно-имплантированном 
кремнии в течение постимплантационного отжига 
и изменение среднего размера образующихся 
{311}-дефектов при температурах от 900 до 1100 
К – сравниваются с экспериментальными данны-
ми из [4]. Однако, явные значения коэффициента 
диффузии одиночных междоузлий не приводятся 
(указана лишь величина DI∙I

eq
). Более того, эта 

величина меняется от одного расчета к другому 
без точного объяснения способа изменения. По-
этому сравнивать результаты, полученные кине-
тическим методом Монте-Карло, с теоретически-
ми результатами из [1] и экспериментальными 
данными из [4] было нецелесообразно. 

Для тестирования полученной в работе реа-
лизации метода Монте-Карло использовались 
данные из [5], где соответствующая начально-
краевая задача для системы уравнений реакции-
диффузии аппроксимировалась с помощью неяв-
ной адаптивной разностной схемы, которая ре-
шалась затем итерационным методом. Основным 
ограничением, вызванным необходимостью дос-
тижения больших времен моделирования, было 
ограничение на число уравнений N = 100. Отме-
тим также, что, в отличие от метода Монте-Карло, 
на левой границе расчетной области использова-
лось граничное условие 3 рода (поток одиночных 
дефектов через поверхность пропорционален 
разности текущей и равновесной концентраций 
дефектов). 

На рисунках 1, 3 приводятся результаты рас-
четов кинетическим методом Монте-Карло: зави-
симость полного числа междоузлий и числа сво-
бодных междоузлий от времени и эволюция об-
разующихся {311}-дефектов. Также (рисунки 2, 4) 
показаны аналогичные результаты для  непре-
рывной модели, основанной на решении системы 
уравнений реакции-диффузии. 

Время, при котором все свободные междоуз-
лия уходят через границы или оказываются за-

хваченными в кластеры, равно 10
8
 нс  несколько 

меньше, чем полученное в рамках непрерывной 

модели. Начало формирования {311}-дефектов  
приблизительно 10

7
 нс, далее, при t~10

11
 нс {311}-

дефекты начинают растворяться. Средний мак-
симальный размер, которого они достигают, 450-
500 междоузлий. Следует отметить, что размер 
области моделирования, по-видимому, оказывает 
влияние на максимальный размер кластеров. Чем 
меньше расчетная область, тем меньше дефек-
тов имеется в начале моделирования в качестве 
«строительного материала» для больших класте-
ров. 

 

Заключение  

В данной работе рассматривается примене-
ние алгоритма кинетического метода Монте-
Карло для описания роста кластеров и {311}-
дефектов из одиночных междоузлий, образую-
щихся в ионно-облученном кремнии. 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Рис. 2. Зависимость от времени полного чис-
ла междоузлий и количества свободных 
междоузлий в образце при температуре 1100 
К, поученная в рамках непрерывной модели 
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Рис. 3. Зависимость от времени количества 
междоузлий в {311}-дефектах при температу-
ре 1100 К, поученная методом Монте-Карло 
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Рис. 1. Зависимость от времени полного чис-
ла междоузлий и количества свободных меж-
доузлий в образце при температуре 1100 К, 
поученная методом Монте-Карло 
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Рис. 4. Зависимость от времени количества междоуз-
лий в {311}-дефектах при температуре 1100 К, поучен-
ная в рамках непрерывной модели 

 
Используются кинетические константы из ра-

боты [1], результаты сравниваются с расчетами в 
рамках непрерывной модели – системы уравне-
ний реакции-диффузии с теми же кинетическими 
константами. Результаты, полученные с помо-
щью метода Монте-Карло, находятся в хорошем 

соответствии с расчетами в рамках непрерывной 
модели. Преимуществами подхода, основанного 
на кинетическом методе Монте-Карло, является 
простота и возможность быстро выполнить оце-
ночные расчеты с использованием малой мо-
дельной области. 
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In the paper an algorithm of kinetic Monte-Carlo method was applied to model the cluster and {311}-defect growth in ion-
implanted silicon starting from initial distribution of free interstitials. Kinetic constants and parameters were taken from the litera-
ture. The simulation results were compared with those of continuous model based on the system of diffusion-reaction equations 
with the same kinetic constants. The results obtained with a Monte-Carlo  method are in good agreement with predictions of 
continuous model.  Advantages of the Monte-Carlo based approach are simplicity and possibility to perform calculations in short 
time using a small model sample to get preliminary estimations. 
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