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Проведено моделирование диффузионного движения внедренных в кристалл атомов и точечных дефектов,

созданных облучением, в пространстве за областью проективного пробега. Показано, что за областью про-

бега ионов возникает сильно обедненная вакансиями область, в конце которой появляется пик вероятности

процессов рекомбинации междоузельных атомов с вакансиями, а также пик концентрации комплексов ва-

кансий с внедренными атомами. Определяющую роль играют следующие факторы: 1) созданное облучением

общее число атомов в междоузельном положении, включая имплантированные атомы и собственные атомы

кристалла, превышает число вакансий, созданных облучением; 2) имеются термодинамически равновесные

вакансии; 3) образуются неподвижные комплексы имплантированных атомов с вакансиями. Размеры области

с чрезвычайно малой концентрацией вакансий могут намного превышать длину пробега ионов и достигать

несколько десятков микрометров. Анализируются возможные проявления эффекта.

1. Введение

Ионная имплантация в настоящее время широко при-

меняется в полупроводниковых технологиях, а также

является одним из наиболее перспективных методов

обработки поверхности металлов. При обработке улуч-

шаются такие характеристики металлов, как твердость,

коэффициент трения, износостойкость и другие. Для

эффективного применения метода ионной имплантации

следует знать распределение ионов и дефектную струк-

туру, создаваемую имплантацией. Удовлетворительное

описание пространственного распределения ионов да-

ют вычисления по программе SRIM [1]. Однако уже

несколько десятилетий в радиационной физике твердого

тела наблюдается специфическое явление, состоящее

в том, что за пределами области пробега падающих

на кристалл ионов происходят изменения физических

свойств кристалла. Явление наблюдалось многочис-

ленными авторами в полупроводниках и металлах и

имеет различные проявления. Так, на расстояниях от

поверхности, на пять порядков превышающих длину

пробега ионов в кристалле, наблюдаются увеличение

микротвердости, изменение периода решетки, появление

ионов и дефектов в кристалле. В литературе явление

часто называют „эффектом дальнодействия“ [2–8]. Об-
зоры работ по эффекту дальнодействия представлены

в [6–8]. Для объяснения явления привлекались модели

ускоренной диффузии в поле механических напряже-

ний, возникающих при облучении, модели радиационно-

индуцированной диффузии, а также делались предполо-

жения о важной роли солитонов и процессов самоор-

ганизации. Однако, хотя многие из рассмотренных ме-

ханизмов влияют на процессы далекого проникновения

ионов в кристалл, теории не дают зависимости процес-

са от температуры, дефектности кристалла, плотности

потока. Настоящая публикация является продолжением

работы [9], в которой показано, что создаваемый облу-

чением в области за пробегом избыток атомов (внедряе-
мых и собственных) в междоузельных положениях по

сравнению с создаваемыми облучением вакансиями и

наличие тепловых вакансий приводят к специфическому

пространственному распределению точечных дефектов,

которое может простираться от области пробега на

расстояния, намного превышающие пробег.

Качестенные особенности появления эффектов, рас-

смотренных в работе [9], следующие. Бо́льшая часть

междоузельных атомов и вакансий рекомбинирует в

области конца пробега падающих на кристалл ионов.

Однако часть дефектов покидает эту область и диффун-

дирует в глубину кристалла. Диффундирующие в глубь

кристалла точечные дефекты (имплантированные атомы
и собственные атомы в междоузельных положениях, ва-

кансии) захватываются разнообразными стоками, а так-

же происходит взаимная рекомбинация вакансий и меж-

доузельных атомов. Концентрация термодинамически

равновесных междоузельных атомов мала, и мы будем

ею пренебрегать. При рекомбинации внедряемого атома

в междоузельном положении с вакансией образуется

комплекс вакансия–имплантированный атом. В случае

рекомбинации вакансии и собственного междоузельного

атома исчезают оба точечных дефекта. При плотности

падающего потока большей некоторого значения из-за

избытка междоузельных атомов все вакансии или проре-

комбинировали с ними, или образовали комплексы с им-

плантированными атомами, и, таким образом, свободные

вакансии отсутствуют. При удалении в глубь кристалла

концентрация атомов в междоузельном положении пада-

ет вследствие захвата их на стоки, и их поток на неко-
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тором расстоянии от проективного пробега (обозначим
это расстояние через LF) становится недостаточным,

чтобы полностью погасить поток тепловых вакансий,

движущихся из глубины кристалла. Поэтому на рассто-

янии LF от области проективного пробега возникает

максимум скорости процессов рекомбинации вакансий

и междоузельных атомов, в частности максимум скоро-

сти образования комплексов имплантированный атом–
вакансия. Явление подобно p−n-переходу в полупровод-

никах. Переходной слой между областью с избытком

вакансий и областью с избытком междоузельных атомов

по аналогии с p−n-переходом в полупроводниках будем

называть i−v (interstitial–vacancy)-переходом.
Таким образом, качественное рассмотрение диффузи-

онного движения имплантированных атомов показыва-

ет, что за областью проективного пробега возникает

область, обедненная вакансиями, а за ней область, в

которой отсутствуют междоузельные атомы, т. е. обра-

зуется i−v-переход. На границе области происходят

процессы рекомбинации, в результате которых возни-

кают комплексы вакансия–имплантированный атом или

выделяется тепло при рекомбинации вакансии с соб-

ственным междоузлием. Эти процессы должны привести

к появлению слоя, обогащенного имплантированными

атомами, на расстоянии LF от области пробега. Наличие

обедненной вакансиями области должно обусловливать

увеличение глубины проникновения атомов в кристалл,

поскольку отсутствует один из механизмов торможения

их движения, а именно отсутствует захват атомов вакан-

сиями.

В представленной работе проведен анализ зависимо-

сти свойств i−v-перехода от дефектности кристалла,

интенсивности падающего потока, кинетических пара-

метров точечных дефектов. В дополнение к ненасыща-

ющимся стокам (дислокациям, порам) включены в рас-

смотрение насыщающиеся стоки. Также проанализиро-

вано проявление i−v-перехода в физических свойствах

кристаллов и его связь с некоторыми экспериментами.

Ориентация кристалла предполагается такой, что про-

цессы каналирования несущественны.

2. Модель системы.
Основные уравнения

Будем характеризовать систему концентрацией вне-

дряемых в кристалл атомов в междоузельном положе-

нии np, концентрацией вакансий nv , концентрацией соб-

ственных междоузельных атомов кристалла ni . Концен-

трации вакансий и междоузельных атомов включают в

себя как концентрации дефектов, созданных облучением,

так и их термодинамически равновесные значения. По-

скольку концентрация термодинамически равновесных

междоузельных атомов мала, ni совпадает с концен-

трацией междоузельных атомов, созданных облучением.

Возникающие при рекомбинации внедряемого атома

в междоузельном положении с вакансией комплексы

являются центрами замещения, их подвижность мала и

мы будем их считать неподвижными. Так, очень слабую

миграцию He в тантале [10], вольфраме [11] авторы

объясняют образованием неподвижных комплексов ато-

мов гелия с вакансиями. Обозначим термодинамически

равновесное значение концентрации вакансий через nth
v ;

для междоузельных атомов равновесное значение кон-

центрации мало, nth
i ≈ 0. При однородном облучении по-

верхности кристалла концентрации точечных дефектов

зависят от времени и одной пространственной перемен-

ной z : n ≡ n(z , t), где ось z направлена по нормали к

поверхности кристалла.

При исследовании распределения дефектов в про-

странстве мы будем использовать традиционную систе-

му уравнений химической кинетики. Основную роль в

получении качественно новых результатов, обсуждае-

мых во Введении, играет учет следующих факторов.

1) Важную роль в формировании свойств в области

за пробегом играют термодинамически равновесные ва-

кансии.

2) Общее число атомов в междоузельном положении

(собственных и внедряемых), создаваемых облучением,

превышает число вакансий, создаваемых облучением.

3) Внедряемые атомы разделяются на неподвижные,

захваченные вакансиями, и атомы в междоузельном

положении, диффундирующие в глубь кристалла.

Сначала будем учитывать только ненасыщающиеся

стоки. Основная система уравнений для концентрации

дефектов имеет вид

∂nv

∂t
= Kv(z ) + Dv

∂2nv

∂z 2

−Wvi ninv −Wvpnpnv −Wvd(nv − nth
v ), (1)

∂ni

∂t
= Ki(z ) + Di

∂2ni

∂z 2
−Wvi ninv −Widni , (2)

∂np

∂t
= Kp(z ) + Dp

∂2np

∂z 2
−Wvpnpnv −Wpdnp, (3)

где Kv(z ), Ki(z ), Kp(z ) — скорости создания (в единицу

времени и единице объема) вакансий, междоузельных

собственных атомов и внедряемых атомов в междоузель-

ном положении соответственно, Dv , Di , Dp — коэф-

фициенты диффузии вакансий, междоузельных атомов

и имплантированных атомов соответственно, Wv(i,p)d —

вероятность захвата вакансии (междоузельного атома,

внедряемого иона) стоками, Wvi(p) — вероятность реком-

бинации вакансии с междоузельным собственным (им-
плантированным) атомом; в результате рекомбинации

иона внедрения с вакансией образуется комплекс, а при

рекомбинации междоузельного собственного атома с ва-

кансией исчезают оба дефекта. Мы будем рассматривать

решения системы (1)−(3), справедливые до того момен-

та времени, пока взаимодействие между комплексами

несущественно и изменением состояния стоков можно

пренебречь. Поскольку число атомов, покидающих кри-

сталл вследствие процессов распыления, в расчете на
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один имплантированный атом намного меньше единицы,

процессы распыления не учитываем.

Для расчетов выберем коэффициенты в кинетических

уравнениях в виде, типично используемом в радиаци-

онной физике [12]. Для коэффициента рекомбинации

вакансии и внедряемого атома используем формулу

Wpv = 4πr pv (Dp + Dv), (4)

где r pv — радиус области рекомбинации, Dn(p) =
= Dov(op) exp(−Ev(p)/kT ), Ev(p) — энергия активации

диффузии. Для коэффициента рекомбинации вакансии

и междоузельного атома следует заменить в форму-

ле (4) p на i .
В качестве стоков будем рассматривать дислокации

и сферические включения, которые могут захватывать

как междоузельные атомы, так и вакансии. В роли

включений могут выступать поры или области другой

фазы. В популярных простейших моделях вероятности

захвата внедренного атома (собственного междоузель-

ного атома, вакансии) определяются формулой

Wp(i,v)d = W disl
p(i,v) + W inc

p(i,v), (5)

где W disl
p(i,v) — вероятность захвата точечного дефекта

дислокацией,

W disl
p(i,v) = Zdisl

p(i,v) ρdDp(i,v), (6)

W inc
p(i,v) — вероятность захвата точечного дефекта вклю-

чением

W inc
p(i,v) = 4πRinc

p(i,v)NincDp(i,v), (7)

Zdisl
p(i,v) = 2π/ ln

Rd

r p(i,v)d
(8)

— эффективность захвата имплантированного атома

(междоузельного атома, вакансии) дислокацией, ρd —

плотность дислокаций, Rd — радиус внешнего цилиндра,

с которого внедряемые атомы (собственные междоузель-
ные атомы, вакансии) приходят к дислокации, r p(i,v)d —

эффективный радиус захвата точечных дефектов дис-

локацией, Rinc
p(i,v) — радиус захвата точечных дефектов

сферическим включением, Ninc — плотность сфериче-

ских включений. Концентрацию равновесных вакансий

определяем формулой nth
v = v−1

o exp(−EQ/κT ), где EQ —

энергия формирования вакансии, v0 — объем элемен-

тарной ячейки.

Система уравнений (1)–(3) численно решалась при

следующих начальных условиях:

np(z , 0) = 0, ni(z , 0) = 0, nv(z , 0) = nth
v (9)

и при граничных условиях, при которых междоузельные

атомы быстро захватываются поверхностью. Следова-

тельно, их концентрация равна нулю на поверхности.

Вдали от поверхности концентрация междоузельных

атомов является термодинамически равновесной и, сле-

довательно, также равна нулю. Концентрация вакансий

на поверхности и в глубине кристалла предполагает-

ся равной термодинамически равновесному значению.

Тогда

np(0, t) = 0, ni(0, t) = 0, nv(0, t) = nth
v , (10)

Np(∞, 0) = 0, Ni(∞, 0) = 0, nv(∞, 0) = nth
v . (11)

Скорость внедрения имплантированных ионов в точ-

ке z аппроксимируем формулой

Ko(z ) = I p

(

1

2π

)1/2
1

l
exp

(

− (z − z p)
2

2l2

)

, (12)

где z p — положение максимума распределения ионов

внедрения (проективный пробег), l ≡ (z 2)1/2 — ширина

области распределения внедряемых атомов. При z p ≫ l
плотность потока внедряемых ионов равна I p, при

z p ≪ l (при облучении ионами низких энергий) она

равна I p/2. При расчетах будем полагать, что в про-

цессе релаксации после пробега большинство имплан-

тированных атомов останавливаются в междоузельных

положениях. Тогда Kp(z ) = qpKo(z ), qp ≤ 1. Дальнейшая

динамика внедренных атомов определяется уравнениями

диффузии. Будем предполагать, что скорость создания

квазичастиц (внедренных атомов, вакансий и междо-

узельных атомов) пропорциональна скорости введения

имплантированных атомов и связана со скоростью со-

здания имплантированных атомов соотношением

Ki(v)(z ) = qi(v)Kp(z ). (13)

Мы будем считать коэффициенты qv и qi постоянными

не зависящими от z .

3. Распределение концентрации
точечных дефектов в области
за пробегом для кристалла
с ненасыщающимися стоками

Система уравнений (1)–(3) решалась численно с на-

чальными условиями (9). Расчеты показывают, что по

достижении некоторого момента времени после вклю-

чения стационарного облучения распределение концен-

траций точечных дефектов и их комплексов выходит

на постоянное значение. Детальный анализ временно́й

зависимости концентраций точечных дефектов в слу-

чае, когда энергия имплантируемых ионов ниже порога

образования пар Френкеля и образования вакансий и

собственных междоузлий не происходит, дан в [9]. В на-

стоящей работе мы вначале будем анализировать толь-

ко стационарные решения системы уравнений (1)−(3),
описывающие установившимися во времени значения-

ми концентраций. В действительности такие решения

описывают состояние системы до времен, при которых

изменения состояния стоков еще не происходит.
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Задача содержит много параметров. Для конкретных

кристаллов значения некоторых параметров неизвестны.

Более того, существует сильный разброс эксперимен-

тальных данных для многих параметров. Поэтому чис-

ленные расчеты выполнены не для конкретного кристал-

ла, а для некоторого набора параметров, реализуемых в

кристаллах, и проведен анализ зависимости рассматри-

ваемых в работе эффектов от значения этих парамет-

ров. При этом некоторые параметры выбирались фик-

сированными: Ev = 1.2 eV, Ep = Ei = 0.1 eV, EQ = 1 eV,

Rd = 1/
√
ρd , r pd = r id = rvd = a , a = 3 · 10−8 cm — пе-

риод решетки. Эффективность дислокаций как стоков

для междоузлий и вакансий предполагалась одинако-

вой, поскольку расчеты показали, что для типичных

значений преференса ((Zdisl
i − Zdisl

v )/Zdisl
i ≤ 0.1) разли-

чие эффективности стоков слабо влияет на исследу-

емое распределение дефектов. Для иллюстрации рас-

четы проводились для трех значений пробега ионов:

z p = 0.11µm, z p = 0.2µm и z p = 0.4µm. Значения стра-

глинга l и числа создаваемых дефектов qi и qv для

данных значений проективного пробега выбирались

близкими к значениям, следующим из расчетов по

программе SRIM [1] для кристалла кремния, облу-

чаемого ионами гелия с энергиями 10, 20 и 50 keV

соответственно.

Поскольку вероятности захвата дефектов дислокация-

ми и включениями входят в исходные уравнения адди-

тивно, будем анализировать зависимость распределения

концентраций от одного типа стоков — дислокаций и

полагать Ninc = 0.

В дальнейшем концентрацию дефектов будем задавать

в безразмерных единицах ñp(v,i) = np(v,i)vo = np(v,i)a3,

где ñp(v,i) представляет собой число имплантированных

атомов (вакансий, междоузельных атомов) на одну ячей-

ку кристалла. Для плотности потока имплантированных

атомов введем величину J = I pa2, имеющую размер-

ность 1/s. Например, величина J = 0.001 s−1 соответ-

ствует падающему потоку I p = 1.11 · 1012 ions/cm2s. Вве-

дем величину скорости образования комплексов междо-

узельный атом–вакансия соотношением 5vp = Wvpnpnv ,

описывающую число комплексов, создаваемых в еди-

ницу времени в единице объема, а также скорость

рекомбинации дефектов соотношением 5vi = Wvi ninv .

Эти величины, отнесенные к единичной ячейке, обозна-

чим Pvp(i) = 5vp(i)vo = Wvp(i)ñp(i)ñv/vo. Величины Pvp

и Pvi имеют размерность 1/s. Результаты, приводимые

в дальнейшем, будут представлены для величин ñp(v,i),

Pvp и Pvi . Индекс тильда в обозначении относительной

концентрации будем опускать.

На рис. 1 представлены результаты расчета про-

странственного распределения концентраций имплан-

тированных атомов, вакансий, скоростей образования

комплексов междоузельный атом–вакансия и скоростей

рекомбинации от расстояния до поверхности при неко-

торых значениях параметров кристалла и облучения.

В области проективного пробега (в окрестности нача-

ла координат рис. 1) все исслеуемые характеристики

Рис. 1. Пространственное распределение концентраций точеч-

ных дефектов и скоростей рекомбинации дефектов и образо-

вания комплексов. Параметры кристалла и облучения следу-

ющие: Dov(i,p) = 0.01 cm2/s, r pv = a , Rvi = 10a , ρd = 107 cm−2,

T = 700K, J = 0.001 s−1, z p = 0.2 µm, l = 0.07 µm.

имеют резкий максимум и большую величину. Ввиду

большой концентрации различных дефектов и сильного

взаимодействия между ними в этой области интенсивно

образуются сложные комплексы дефектов, состоящих

из нескольких междоузельных атомов, вакансий, вне-

дренных атомов [13,14]. Поскольку задачей настоящей

работы является исследование состояния системы за об-

ластью проективного пробега, распределение точечных

дефектов в области конца пробега не анализируется

и не показано как на рис. 1, так и на последующих

рисунках. Оценка доли дефектов, покинувших область

проективного пробега в процессе диффузии, дана далее.

Анализ рис. 1 показывает две особенности.

1) В части кристалла за областью пробега ионов

существует область, в которой концентрация вакансий

чрезвычайно мала по сравнению с равновесной, т. е.

происходит вымораживание вакансий. Для параметров,

использованных для расчета рис. 1, размер этой обла-

сти (LF ∼ 22µm) намного превышает величину пробега

(0.2µm). При этом концентрация вакансий, например в

точке z = 1µm, равна 3.78 · 10−13, при z = 7µm равна

1.9 · 10−12, что на четыре-пять порядков меньше тер-

модинамически равновесной, равной при рассматривае-

мых параметрах 8.1 · 10−8. (Напоминим, что речь идет

об относительной концентрации, т. е. числе вакансий,

приходящихся на одну ячейку кристалла). При z > LF

концентрация вакансий возрастает и выходит на термо-

динамически равновесное значение. Концентрация ато-

мов в междоузельном положении (имплантированных и

собственных) падает по мере увеличения расстояния от

области проективного пробега из-за захвата междоузель-

ных атомов стоками.

2) На границе переходной области, в которой кон-

центрация междоузельных атомов становится малой и

начинает расти концентрация вакансий, возникает мак-
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Рис. 2. Пространственное распределение концентраций ва-

кансий и междоузельных атомов и скорости Pvi при тех же

параметрах, что на рис. 1, при условии отсутствия избытка

числа междоузельных атомов (собственных и внедренных) над

числом вакансий, созданных облучением.

Рис. 3. Пространственное распределение концентрации

вакансий при значениях плотности падающего потока

J = 3 · 10−6 (1), 1 · 10−5 (2), 1 · 10−4 (3) и 1 · 10−2 s−1 (4).
Параметры кристалла и облучения следующие: ρd =
= 5 · 107 cm−2, Dov(i,p) = 0.01 cm2/s, r pv = a , Rvi = 10a ,
T = 700K, z p = 0.11 µm, l = 0.045 µm, qv = qi = 50, qp = 1.

симум скорости процессов рекомбинации вакансий и

междоузельных атомов, обусловленный притоком вакан-

сий из глубины кристалла. Максимум появляется как

для скорости рекомбинации собственных междоузлий

с вакансиями, так и для скорости связывания имплан-

тированных атомов с вакансиями. Согласно расчетам,

величина максимума скорости рекомбинации растет с

увеличением количества точечных дефектов, создавае-

мых облучением (величин qi , qv), при этом величина

максимума скорости образования комплексов падает.

Таким образом, главными эффектами, полученными

и исслеуемыми в работе, являются: 1) эффект вы-

мораживания вакансий на некотором макроскопически

большом расстоянии от проективного пробега; 2) по-

явление на границе области вымораживания вакансий

пиков в скорости образования комплексов имплантиру-

емых атомов с вакансиями и в скорости рекомбинации

собственных междоузлий с вакансиями. На рис. 2 пред-

ставлены результаты расчетов концентраций дефектов

с теми же параметрами, что и на рис. 1, но без учета

имплантируемых атомов (qp = 0) и при равном числе

рождаемых вакансий и междоузельных атомов (qi = qv).
Видно, что в этом случае названные выше эффекты от-

сутствуют, т. е. важным условием для предсказываемых

эффектов является наличие избытка числа собственных

и внедренных междоузельных атомов, созданных облу-

чением, над числом вакансий, созданных облучением.

Отметим, что при решении аналогичной задачи авторы

Рис. 4. Пространственная зависимость скорости связы-

вания имплантированного атома с вакансией для значе-

ний плотности падающего потока J = 0.003 (1), 0.03 (2)
и 0.3 s−1 (3). Параметры кристалла и облучения следую-

щие: ρd = 108 cm−2, Dov(i,p) = 0.01 cm2/s, r pv = a , Rvi = 10a ,
T = 750K, z p = 0.11 µm, l = 0.045 µm, qv = qi = 50, qp = 1.

Рис. 5. Пространственное распределение скорости связы-

вания имплантированного атома с вакансией при значениях

плотности дислокаций ρd = 108 (1), 5 · 107 (2), 2 · 107 (3) и

107 cm−2 (4). Параметры кристалла и облучения следующие:

D0v(i,p) =0.01 cm2/s, r pv =a , Rvi =10a , T =700K, J =0.001 s−1,

z p = 0.11 µm, l = 0.045 µm, qv = qi = 50, qp = 1.
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работ [15–17] не рассматривали случай избытка числа

вводимых междоузельных атомов над числом вводимых

вакансий, и поэтому рассматриваемые здесь эффекты не

были получены.

Подавление концентрации вакансий в некоторой об-

ласти за областью пробега и образование пика в скоро-

сти создания комплексов вакансия–имплантированный
атом имеют место при интенсивности падающего пото-

ка большего некоторой величины, что иллюстрируется

рис. 3. Из рисунка видно, при понижении интенсив-

ности падающего потока область с малым значением

концентрации вакансий уменьшается и затем исчезает.

При этом также пропадает пик в скорости процессов

рекомбинации междоузельных атомов с вакансиями.

При увеличении интенсивности падающего потока

положение пика скорости создания комплексов удале-

яется от области пробега, т. е. LF растет. Интерес-

но, что высота пика при этом остается практически

неизменной (рис. 4). Таким образом, при росте плот-

ности потока (при сохранении плотности дислокаций

и температуры образца) происходит не увеличение

высоты пика, а лишь его удаление в глубь кристал-

ла. В размерных единицах скорость образования ком-

плексов в максимуме кривой Pvp на рис. 4 равна

5vp = Pvp/a3 = 2.2 · 1013 cm−3 · s−1.

Величина LF падает с увеличением дефектности кри-

сталла, что демонстрирует рис. 5.

С увеличением энергии формирования вакансии EQ

происходит удаление пика от проективного пробега

вследствие уменьшения плотности термодинамически

равновесных вакансий. Также LF растет при понижении

температуры. При этом величина пика скорости реком-

бинации падает.

4. Учет насыщающихся стоков

Важную роль в поведении дефектов в кристаллах иг-

рают насыщающиеся стоки, которые могут захватывать

ограниченное число дефектов. Простейшим насыщаю-

щимся дефектом является примесь или структурный

дефект, который образует комплекс с вакансией или

междоузельным атомом. Для изучения влияния насы-

щающихся стоков на рассматриваемые выше явления

в области за пробегом мы рассмотрим случай, когда в

кристалле наряду с ненасыщающимися стоками суще-

ствуют стоки, которые могут захватывать междоузель-

ные атомы (имплантированные или собственные). Такие
стоки могут быть в двух состояниях: без захваченного

междоузельного атома и с захваченным междоузельным

атомом, образуя с ним комплекс. Комплекс может разру-

шаться вследствие ухода междоузельного атома от стока

или его рекомбинации с вакансией. Основная система

кинетических уравнений для описания системы подобна

системе уравнений (1)−(3), в которой следует учесть

процессы, связанные с наличием насыщающихся стоков,

и которую нужно дополнить уравнениями, описывающи-

ми состояние стоков,

∂nv

∂t
= Kv(z ) + Dv

∂2nv

∂z 2
−Wvini nv −Wvpnpnv

−Wvd(nv − nth
v ) −W rec

vi impnvN+i
imp −Wvp impnvN+p

imp,

(14)

∂ni

∂t
= Ki(z ) + Di

∂2ni

∂z 2
−Wvi ninv −Widni

−W i
i imp(ni1Nimp − ν i

i impN+i
imp), (15)

∂np

∂t
= Kp(z ) + Dp

∂2np

∂z 2
−Wvpnpnv −Wpdnp

−W p
p imp(np1Nimp − ν

p
p impN+p

imp), (16)

∂N+i
imp

∂t
= W capt

i imp(ni1Nimp − ν i
i impN+i

imp) −W rec
vi impnvN+i

imp,

(17)

∂N+p
imp

∂t
= W capt

p imp(np1Nimp − ν
p
p impN

+p
imp) −W rec

vp impnvN+p
imp,

(18)

где W capt

i(p)imp
— вероятность захвата собственного

междоузлия (имплантированного атома) насыщающим-

ся стоком, W rec
vi(p)imp

— вероятность рекомбинации

свободной вакансии с собственным (имплантирован-
ным) междоузельным атомом, связанным на комплек-

се, ν
i(p)
i(p)imp

— отношение вероятностей ухода междо-

узельного атома с комплекса к вероятности захвата,

ν i
i(p)imp

= exp(−Ei(p)imp/κT )/v i(p)imp, Ei(p)imp — энергия

связи междоузельного атома со стоком, v i(p)imp/v0 —

эффективный объем комплекса, N+i(p)
imp — концентра-

ция насыщающихся стоков в состоянии с захваченным

междоузельным атомом, 1Nimp = Nimp − N+i
imp − N+p

imp —

концентрация насыщающихся стоков без захваченных

междоузельных атомов, Nimp — концентрация насы-

щающихся стоков. Образование более сложных насы-

щающихся комплексов, состоящих из нескольких ва-

кансий, нескольких междоузельных атомов, стоков с

несколькими междоузельными атомами в работе не

рассматриваются. Вероятности захвата и рекомбинации

определяются формулами

W capt(rec)
i(p)imp

= 4πRcapt(rec)
i(p) Di(p), (19)

где Rcapt

i(p) и Rrec
vi(p) — эффективные радиусы захвата

междоузельных атомов стоком и рекомбинации вакансии

с междоузельным атомом, захваченным стоком соответ-

ственно.

Результаты расчета пространственного распределения

плотности дефектов для систем с разной энергией

связи междоузельных атомов с насыщающимся сто-

ком качественно подобны представленным на рис. 1

для кристаллов с ненасыщающимися стоками. Присут-

ствие насыщающихся стоков практически не влияет на
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пространственное положение максимумов скорости ге-

нерации комплексов вакансия–имплантированный атом

и скорости рекомбинации вакансии с междоузельным

атомом. Высота максимумов понижается с увеличени-

ем энергии связи. Присутствие насыщающихся стоков

приводит к изменению временны́х характеристик уста-

новления стационарного режима. На рис. 6, a, b пред-

ставлены пространственные зависимости концентрации

вакансий в различные моменты времени после вклю-

чения облучения для систем с разными глубинами

ловушек для междоузлий: 0.5 и 1.5 eV. Видно, что для

более глубоких центров граница между областью с

вымороженными вакансиями и областью с термодина-

мически равновесной концентрацией вакансий движется

более медленно. Таким образом, при наличии глубоких

центров захвата междоузельных атомов установление

стационарного режима происходит намного медленнее.

Это объясняется тем, что в кристаллах с глубокими цен-

трами диффузия атомов происходит с захватом атомов

стоками с последующим отрывом от стоков вследствие

Рис. 6. Пространственная зависимость концентрации вакан-

сий для времен облучения t = 5 (1), 50 (2), 500 (3), 5000 (4)
и 30 000 s (5) при различных энергиях связи междоузель-

ных атомов с насыщающимся стоком: a — Ei imp = Ep imp

= 0.5 eV; b — Ei imp = Ep imp = 1.5 eV. Параметры кристал-

ла и облучения следующие: ρd = 108 cm−2, EQ = 1 eV,

D0v(i,p) = 0.1 cm2/s, r pv = 3a , Rvi = 10a , Rcapt

i(p)
= Rrec

vi(p) = 3a ,

Nimp = 10−3, T = 650K, J = 0.001 s−1, z p =0.4 µm, l = 0.1 µm,

qv = qi = 100, qp = 1.

Рис. 7. Зависимость положения максимума скорости создания

комплексов вакансия–имплантированный атом от времени при

температурах T = 650 и 700K. Параметры кристалла и облу-

чения те же, что на рис. 6.

тепловых флуктуаций, что замедляет процессы диф-

фузии. При увеличении концентрации насыщающихся

центров захвата время установления стационарного ре-

жима увеличивается. На рис. 7 представлена временна́я

зависимость положения максимумов скорости рекомби-

нации междоузельных и имплантированных атомов с

вакансиями LF(t) для двух температур. Видно, что при

небольших временах облучения положение максимума

(и, следовательно, величина области с вымороженными

вакансиями) смещается по закону t1/2 . Рисунок показы-

вает, что время установления стационарного состояния

сильно сокращается при повышении температуры. По-

этому до определенных времен (доз) облучения LF(t)
растет с ростом температуры, а при увеличении времени

облучения (дозы) падает с температурой. При парамет-

рах, использованных при расчетах кривых рис. 7, это

время равно 5000 s.

Соотношение между количеством имплантированных

ионов, которые покидают область конца пробега, обра-

зуя комплексы с вакансиями и поглощаясь дислокаци-

ями, и количеством имплантированных ионов, которые

остаются в области в конце пробега, зависит от темпера-

туры, числа дефектов, создаваемых облучением, и дру-

гих параметров. Для рассмотренных в работе примеров

расчеты показывают, что доля имплантированных ионов,

покидающих область конца пробега и диффундирующих

в глубину кристалла, составляет величину порядка 2%

от числа падающих ионов.

5. Обсуждение результатов

Существование области с низкой плотностью вакан-

сий при температурах намного больших комнатных

должно приводить к изменению хода микропроцессов

в кристалле. При однородном облучении кристалла,

например, нейтронами число создаваемых вакансий и
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междоузельных атомов одинаково, и в течение корот-

кого времени после включения устанавливается стаци-

онарное состояние, в котором между концентрациями

междоузельных атомов и вакансий устанавливается со-

отношение ni Di ∼ nvDv . Поэтому числа вакансий и меж-

доузельных атомов, падающих на произвольный центр в

единицу времени, одинаковы. Следовательно, состояние

центров (дислокаций, включений и др.) не должно изме-

няться во времени. Однако реально наличие преференса

в захвате точечных дефектов (Zdisl
i 6= Zdisl

v ) обусловлива-

ет преимущественный захват дефектов определенного

типа, что приводит к изменению состояния стоков.

Именно вследствие наличия преферанса происходит об-

разование и рост пор материалов под облучением. Одна-

ко обычно величина Zdisl
i близка к Zdisl

v и, следовательно,

niDi ∼ nvDv . Поэтому отличие числа вакансий от чис-

ла междоузельных атомов, падающих на произвольный

центр в единицу времени, мало. В рассматриваемом в

работе эффекте, когда в области за пробегом ионов про-

исходит вымораживание вакансий, выполняется условие

niDi ≫ nvDv , и изменение состояния стоков во время

облучения происходит намного быстрее. Дислокации

интенсивно поглощают междоузельные атомы, излуча-

ют вакансии, изменяются условия для возникновения

зародышей новых фаз, во время облучения кристалла

происходит рост дислокационных петель междоузельно-

го типа, а также возникновение сложных комплексов

имплантированных атомов. Это должно приводить к

изменению механических параметров кристалла, а также

к протеканию фазовых переходов, отсутствующих при

данной температуре в равновесных условиях.

Как уже отмечалось, рассмотренные эффекты появ-

ляются при интенсивностях облучения больших опре-

деленной величины. Однако величина эффектов (напри-
мер, изменение механических свойств) имеет накопи-

тельный характер и увеличивается с ростом времени

облучения, т. е. с дозой. В установившемся режиме

величина LF растет с понижением температуры. Одна-

ко стационарный режим устанавливается за некоторое

время, которое зависит от температуры и может быть

большим при высокой концентрации насыщающихся

стоков. Как следует из рис. 7, при небольших дозах

(время облучения недостаточно для установления ста-

ционарного облучения) величина LF растет с ростом

температуры, при больших дозах, наоборот, LF(t) падает
с ростом температуры. При низких температурах время

установления стационарного состояния велико, поэтому

при некоторой температуре LF(t) падает настолько,

что становится сравнимым с величиной страглинга, и,

естественно, рассмотренные эффекты не должны на-

блюдаться. С другой строны, при большой температуре

комплексы имплантированный атом–вакансия становят-

ся неустойчивыми, и вымораживание вакансий также не

должно происходить. Таким образом, рассмотренные в

работе эффекты должны проявляться в определенной

области температур.

Появление пика в скорости генерации комплексов

может привести к созданию дефектного слоя на рас-

стоянии, значительно удаленном от области пробега.

Такой слой, обогащенный имплантированными атомами,

может представлять собой квантовую яму. В бездисло-

кационных кристаллах (ρd ≤ 104 cm−2) расстояние пика

скорости образования комплексов от области пробега

может составлять сотни микрометров.

Существуют экспериментальные данные, которые

можно объяснить развиваемой в настоящей работе те-

орией. Так, во многих работах (см. обзоры [6–8]) в ряде

кристаллов, облученных ионами, обнаружено повыше-

ние микротвердости за областью пробега. Также наблю-

дался пик повышения микротвердости в определенной

области, значительно удаленной от области пробега.

В работе [18] при облучении сплава Fe−18Cr−10Ni

ионами Ar+ с энергией 50 keV обнаружено появление

„радиационных белых слоев“, имеющих специфические

свойства, большую толщину и окаймленных дефект-

ным слоем. Из данных по рентгеновскому излучению

установлено наличие фазовых переходов в этих слоях.

В работе [19] отмечается, что обнаруженные эффекты

пороговым образом зависят от интенсивности облучения

(так же как и эффекты, рассматриваемые в настоящей

работе). Многочисленные примеры фазовых переходов,

индуцированных облучением, представлены в обзоре [8].
В [20] обнаружен максимум в распределени дефектов в

кристалле кремния, облученном ионами гелия с энерги-

ей 27.2MeV; положение максимума удалено от области

проективного пробега на большое расстояние (380 ми-

крометров!). Можно предположить, что максимум связан

с рассмотренным в работе пиком, расположенным на

расстоянии LF от области конца пробега. В области

пика происходят интенсивные процессы образования

комплексов имплантированный атом–вакансия и реком-

бинации междоузельных атомов с вакансиями, которые

могут привести к созданию дефектов вследствие „ра-

диационной тряски“ [21]. Слой, обогащенный гелием,

наблюдался в вольфраме при введении гелия с энергией

меньшей пороговой (см. [22] и приведенные там ссылки).
Толщина слоя смещалась со временем по закону t1/2, т. е.
так же как зависимость LF(t) в настоящей работе при

небольших дозах.

Таким образом, нами проанализировано простран-

ственное распределение имплантированных ионов, ва-

кансий и междоузельных атомов, созданных облучением,

за областью торможения внедряемых ионов. Учитывает-

ся присутствие насыщающихся и ненасыщающихся сто-

ков, тепловых вакансий, которые могут образовывать с

имплантированными атомами неподвижные комплексы.

Избыток общего числа атомов (собственных и имплан-

тированных) в междоузельном положении над числом

созданных облучением вакансий приводит к образова-

нию за областью проективного пробега области обед-

ненной вакансиями, содержащей комплексы вакансия–
имплантированный атом. На границе области возникает

пик рекомбинации междоузельных атомов с вакансиями
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и пик скорости образования комплексов, что приводит

к возникновению максимума концентрации комплексов.

Удаление пика от области торможения ионов может

быть большим, растет с ростом интенсивности пада-

ющего потока и уменьшением дефектности кристалла.

Вымораживание вакансий за областью пробега при

температурах намного больших комнатных влияет на

протекание физических процессов. Дан анализ ряда

экспериментов с точки зрения представленной теории.
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