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Se estudia la dindmica de aglomerados de vacamriaSilicio utilizando un modelo computacional en la
aproximacién del continuo. El modelo considera da® vacancias, generadas por activacion térmiceoro p
irradiacion, pueden difundir y agruparse formandtmmerados y que la variacién del tamafio de edtoras se
debe a la absorcion o emisién de una vacancia @pr $e analiza la evolucion temporal de la distiiu de
tamafios de aglomerados y su dependencia con thatién y la temperatura. Los resultados muesttenayin a
temperaturas relativamente bajas (I0y a bajos valores de irradiacion, la aglomeradi@ vacancias se ve
favorecida por la irradiacion de protones.

Palabras clave: dinamica de aglomerados de vasamigfectos puntuales, simulacion por computadBiliajo.

The vacancy cluster dynamics in Silicon is studiad continuum approximation, using computationalels. The
model assumes that vacancies, created under thaatigtion or under irradiation, migrate and rebare creating
clusters and that the dimensional changes of ttleseers are due to the absorption or emissiomefuacancy. The
temporal evolution of the cluster size distributiand its dependence on irradiation and temperatxgeanalyzed.
The results show that even at relatively low terapges (108C) and low irradiation values, vacancy clusteriag i
enhanced under proton irradiation.

Key words: vacancy cluster dynamics, point defexdsyputer simulation, Silicon.

I.  INTRODUCCION II. MODELO DE BALANCE DETALLADO

Los componentes electrénicos de los satélitescaatds, En un satélite artificial, la celda solar es el pomente
construidos en base a Si, estan sometidos al cwasteelectronico mas expuesto a la radiacion. Con lalifiad
bombardeo de electrones y protones. Estos puedsm modelizar esta situacion se puede consideregltia
arrancar atomos de su sitio de red generando dsfectomo una lamina de silicio monocristalino de ung@uzn
puntuales (vacancias y autointersticiales) quendim en de espesor. Al producirse la irradiacion con presose

el material y se agrupan formando aglomerados. Lésrman pares de Frenkel vacancia-autointersticial,
aglomerados de defectos puntuales afectan las epropinuchos de los cuales se recombinan espontaneamente
dades mecanicas y electronicas de los semicon@scyor el instante posterior a su generacién. Sin embaigta,

la distribucion de tamafios y evolucion de los mismalistancia que separa ambos defectos del par es
determina la vida util de los componentes elect@si suficientemente grande, los defectos pueden sofirewi

En este trabajo se estudia la evolucion de aglaioerde tiempo mayor. En este caso, cada defecto es
defectos puntuales generados por dicha irradia&arel independiente y se mueve libremente por el cri€taino
rango de temperaturas en el que ocurre la irrailizan el ya se menciond, la movilidad de los autointerdésiaes
espacio (del orden de 1@, la difusividad de los mucho menor que la de las vacancias en el rango de
autointersticiales es varios 6rdenes de magnitudome temperaturas en el cual ocurre la irradiacion. IBaanto

que la de las vacancis Por este motivo sélo se se supondra que los intersticiales permanecen sitil
estudiara la aglomeracion de vacancias. en el que han sido generados en tanto que las ciasan
Para estudiar la evolucibn de las poblaciones difunden en el cristal. Esta movilidad promueeé
aglomerados con distinta concentracion de vacans@s encuentro entre vacancias y su consecuente agloigmera
utiliza el modelo de balance detallado. En la gettise Para modelizar este proceso se considera que los
detalla el modelo y los parametros utilizados es lcglomerados creceny decrecen por agregado o endigié
célculos y en la seccion Il se presentan y disclibs un Unico defecto puntual por vez. Un aglomerggdaue
resultados obtenidos. Finalmente, en la seccionsdV tienen vacancias y toma una vacancia, pasa a tends) (
analizan las conclusiones. y crece; en cambio, si pierde una vacancia, pasaed te
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(n-1) y decrece. Este proceso esta representado pordalculo de las energias de ligadura
relacion: En simulaciones de dinAmica molecular, realizadaset
modelo de Tight-Binding (TB), Bongiorno y cdl

V, +V ?EPEDD& V.o (1) hallaron que las configuraciones de menor energia d
Ay pequefios aglomerados de vacancias3g) estan

constituidas por conjuntos de anillos hexagonates)o

Las cantidadest y B son los coeficientes de emision ylos mostrados en la figura 1. Para aglomeradosaj@m
absorcion de vacancias por aglomerados, respectivamepiénafio, el calculo electronico se hace muy pesado y
En el modelo de balance detallado, las ecuaciones d&hen considerarse modelos mas sencillos paraesiten
evolucion de las concentraciones de aglomerados deenergia. En el presente trabajo hemos adoptadmdalm
vacancias €, ) se representan como: de ligadura rigida entre vacancias, como el coritie

por La Magna y Cofff, pero extendido hasta terceros

dcC, =G-a,C,C vecinos. En este modelo, la energia de formaEiprmle
dt v ! un aglomerado de vacancias se calcula como una suma
d de pares:
&:G_GIVCVCI _ZBlc\f f 18
dt E, :_Z E; (6)
N-1 N 2 i%]

_JZ:;BJCVCJV taCo * JZ:;GJCJV ) extendida a todas las vacancias del aglomerado.
dc Supondremos que las energias de interaccion des pare
Vo Bi4CyCliayw + 0 Cpiuay (E;) dependen no sélo de la distancia entre las véasinc

dt y j, sino también de la ocupacién de los sitios inésfios.
-(B;C, +a;)Cy, (2<jsN-J
dc {111}
dth :BN—ICVC(N—l)V —ayCyy

siendo C, y C, la concentracion de vacancias e
intersticiales,G la velocidad de produccién del daifig,

el coeficiente de.recqfnblnaglon intersticial-vacanél n=6 n=10 n=14 n=18 n=35

factor de recombinacion esta dado pg=4TRRyD\/Qo,

. _ . . . Figura 1: Morfologia de los aglomerados de n vadasc
siendo R, —\/Ea/Z el radio de recombmam%h. considerados. Tamafios intermedios poseen anillos
a=5.43A el pardmetro de red del @i hexagonales incompletos. Los grandes aglomerados

presentan facetas que siguen planos cristalografib® la

D, =D, expE]'/ kT) el coeficiente de difusion de la forma {111},

vacancia, E]" su energia de migracion @,=a’/8 el ) ) o
or ejemplo, si las vacanciasy j se encuentran a una

volumen atémico. En este trabajo se estudiaréDEE

aglomerados de hasta 100 vacancias, pues se campr tancia (,je segundos vecmos, su energia de cn,tera
endera de la ocupacién del sikiovecino comin a

mediante simulaciones con aglomerados de hasta . .
%@bas vacancias (figura 2-b). En el caso en que las

vacancias que se obtenian resultados similares. L . . .
acancias del pafi,j) se encuentren a terceros vecinos,

coeficientes de emision y absorcion de vacancias p\é-)xistirém cuatro configuraciones diferentes, decedw a
aglomerados tienen la forma: g '

la ocupacion de los sitioss;t,u indicados en la figura 2-c.

A, = 2V exp(-E? /kT) 3) a) b) c)
a S
D .
B, =2, 20 @ Sy gEY
a |D\|§ =] T EL,
donde Z, es el nUmero combinatorio correspondiente y J k

b { i i - .z .
E. es la energia de ligadura de una vacancia en ekigura 2: Interaccion entre vacanciasE; =E; a

aglomeradd/y, definida como: a) primeros, b) segundos y c) terceros vecinos,ekn
‘ ‘ ‘ modelo utilizado. Los circulos (cuadrados) vaciepre-
E=E,+E -E 5) sentan atomos de Si (vacancias). El valor de lerawcion

. ; i . depende de la ocupacidm, de los sitios intermedios
siendoE,, la energia de formacién del aglomerado k,r,s,t,u (circulos en gris) (ver Tabla 1).

Tanto las energia&® como los nimero combinatori . .
glag, as Los valores de las energias de interaccien se

dependen de la morfologia del aglomerado. ARptyvieron minimizando la funcién:
continuacion se describe el modelo adoptado para el 1

célculo de dichas cantidades. Q(E;) == Y [E.(TB)-E; ()]’ (7)

2<n<35
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donde E’(TB) indica la energia de ligadura dell2, €l nimero de sitios desde los cuales una vicahc

. . . realizar un sal mbin n un ivacanci r
aglomeradd/,, extraida del trabajo de Bongiorno y €. callzar u ;ato € ¢o bina co una divaca cla pa
formar una trivacancia es 18, etc. Al igual quernargia

E°(E,) es la misma energia pero calculada utilizand , . .
y Ea(§) glap %ﬁ este numero dependera de la morfologia/gelLa

| .
ﬁ“&ura 4 muestra los valores calculadosZdeen funcion

del tamafio, correspondientes a la morfologia arriba
déelscripta. Los valores d&, caen, con muy buena
aproximacion, sobre una curva potencg| =Z,n" con

=12.591 yp=0.506.
observa que el modelo respeta aceptablemente Fols w

el presente modelo. En la Tabla 1 se enumeran
diferentes configuraciones que definen los pardrady

y los correspondientes valores ajustados. En ladi§ se
pueden comparar ambas energias de ligadura y

comportamiento deEf,’(Eij )para tamafiomn>35. Se

L - . 60 : . .
méaximos y minimos deE"(TB ,)en particular para los :
aglomerados mas pequefios. 50 F 5 ]
Tabla 1: Valores ajustados de las energias de at&bn .40 E E
entre vacancias E; =EJ (en eV) para el modelo N 306 ]
adoptado en este trabajo. 20 b
ES config.a: vac.ij-sitiosk,r,s;t,u valor 10t : ' :
- 0 5 10 15 20
E! | las. vecinas 1.534 n
Ej 2as. vec., no hay vac. en sikio -0.166 Figura 4: NUmero combinatorioZn funcién del tamafio

) . n del aglomerado.
E. |2as. vec., siti&k ocupado por vac. 0.494

EZ |3as. vec., no hay vac. en sitigst,u | -0.046
Los resultados obtenidos dE° y Z, a partir de este

EZ |3as. vec., 1 vac. en sitios,t,u -0.503 . e
3 . modelo se utilizan para calcular los coeficientes d

Ec |3as. vec., 2 vac. en sitiostu -0.024 emision y absorcion de vacanciasy 3 (ecs. 3y 4).

E] |3as. vec., 3 vac. en sitios,t,u 0.078 En la Tabla 2 se muestran los valores de las ersedy

E? |3as. vec., sitiosst,u ocupados -0.060 formacion y migracion de vacancidg ™y formacion de
intersticiales E, y el factor pre-exponencial del coefi-
ciente de difusibn por mecanismo de vacandigs,

4T ' ' ' ' ] utilizados como datos en el presente trabajo.

Tabla 2: Valores utilizados en el calculo de lalee@n de
los aglomeradd®.

E, 3.70 eV
E/ 3.35eV
E\;" 0.50 eV
N S Dov 2.1 cnilseg
0 10 20 30 40 50
n

Figura 3: Comparacién entre las energias de ligadur

Erﬁ’, para los distintos tamafios n de aglomerado, lll. RESULTADOS

calculadas mediante tight-binding (TB) [3] y el peate La figura 5 muestra la evolucién de las concentraes de

modelo. vacancias e intersticiales para un amplio rangeatteres

de G aT=10CC. En todas las simulaciones realizadas se
Célculo de los nimeros combinatorios toman como valores iniciales @g y C, las concentracio-

Segun JohnséH el nimero combinatorid, es el nimero nes de equilibrio de vacancia8{® = exp(-E, /kT €
de sitios de red desde los cuales una vacancia paesar
a formar parte de un aglomeradpen un solo salto. En el ] - o
silicio, estos sitios corresponden a todos los rségs Antes de' analizar la evolucion de las d|s§|ntas
vecinos de las vacancias que forman el aglomerad@ncentraciones de defectos se evaluara la solutsbn

excluyendo los que también son primeros vecinos. P@stado estacionario. Después de un tiempo de siitura

ejemplo, el ntmero de sitios desde los cuales apancia {=Ts, tanto la creacién y aniquilacion de vacancias e

puede combinarse con otra para formar una divezasci intersticiales como la aglomeracién de vacancegslh al
estado estacionari&n esta situacion la concentracién de

intersticialesC® = exp(-E,' / kT ) respectivamente.
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intersticiales es constante en el templ€(/dt= ) yda puede aplicarse al presente caso. Para(tg =(aG) ™2

concentracién de vacancias resul@=Gla,C,. Para Ver Stollef”) las vacancias y los intersticiales aun no han
calcular la concentracion de intersticiales seizamin Podido desplazarse suficientemente como para encon-
simulaciones a distintas temperaturas y dosis dgrse, por lo que la recombinacion es desprecidkie

iradiacion y se encontré que la misma tiene urPncentraciones de aglomerados son mucho maschagas
dependencia cont de la forma: C=Gt, con la concentracién de vacancias y crecen a mediddague

1=1, expQ/KT), 1=8.01x107%1/seg y Q=1.88eV. vacancias se aglomeran. En esta  situacion, las
. . __concentraciones de defectos admiten las siguientes
Las concentraciones de los aglomerados de vacagcias

. ) , dependencias con el tiempo:
el estado estacionariodd@,/dt=0) estan dadas por la P P

siguiente relacion: C,=C, =Gt>>C,, :Bi{ . Zﬁi :|Gnt2n—1 9)
B'—l . nLi= -1
Cy = aj_ CCiayv (=isN) (8)  sino existiera la posibilidad de aglomeracion dean-

! ) cias, la generacién y la recombinacion llegariamna
expresion que surge como consecuencia de la éE4H) o jilibrio y, a partir de un tiempo 3 las concentra-
relacion permite calcular todas las concentracidBesS (jones de vacancias e intersticiales serian caestam
il;:a r\tlerft hﬁll?dras las co?(centriafc;:ocn@ésly va.l 'rES iguales aCy=(Glay)"2 Si se agrega la aglomeracién de

portante notar que, a excepclo 0S valores vacancias, la evolucion del sistema a partir e

finales de las concentraciones en el estado est@o ; A ., i
son independientes @&y sélo varian con la temperatura dependera del equilibrio entre generacion, rec
P y P 'y aglomeracion. En este caso se pueden dar dos

Ademas, puesto que se observa que el produgfo no situaciones diferentes dependiendo de sitC, es mayor

depende d®y, las concentraciones finales sélo dependecg] menor que 1. Si.1C. > lentonces las concentra
de las energias de formaciB. q ) i T

ciones de vacancias y sus aglomerados evoluciaran c
Cyv Ot mientras gue la concentracion de intersticiales
- -1/3 . o .
107y - Ya, ¥ crece comdC,t*, Si o, 1C, < 1 se llega a un equilibrio

1073 A (/G/G.V)M momentaneo de vacancias e intersticiales en el que
g - // C~=C=C,, en tanto que las concentraciones de

aglomerados crecen com@,t?® a expensas de la
generacion. Esta situacion prosigue hasta alcarkar
estado estacionario cuantas.

a)

En la figura 6 se muestra la dependencia del tiedwo
saturaciénts con la velocidad de produccion del dafio
(G). Se observa que para una dada temperatura la curv
presenta un minimo.

concentracion de vacancias

1020_

=)
(]
N2
g o
9 c 15 o
.© S 107 T=100°C
2
2 5
10
© o 107 T=200°C
©
© o
c [oX
0 £
% Q 10°
E - 10 10% 107 107 10"
o G (dpa/seg)
c
8 -10 0 10 ! 20 ! 30
10 10 10 10 10 Figura 6: Dependencia del tiempo de saturacircon la
t (seg) irradiacién G para dos temperaturas diferentes.

Figura 5: Evolucion de las concentraciones de ajarias

y b) intersticiales para distintos valores de irfadién G a

T=100°C. Se muestran distintos valores asint6ticos y@int g valor estimado de irradiacién con protones @poa-

notables de las curvas (ver tex diente a la 6rbita del satélite SAOCGMa partir de
Durante la evolucion del sistema, existen varigémenes datos extraidos del cédigo TR resulta
de acuerdo al intervalo de tiempo considerado.lesfdl G=2.1810"dpa/seg. Para una misibn de 5 afios
ha estudiado el sistema de ec. (2) en casos exireno (~1.6x1(° seg) y para temperaturas en el rango estudiado,
los que es posible definir tiempos caracteristides el tiempo de saturacién es extremadamente grande y,
acuerdo al proceso fisico que actla. Un analisiilasi  consecuencia, las concentraciones de aglomeradios en
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componentes electronicos base Silicio se encuemmnan 3 -A. Bongiorno, L. Colombo y T. Diaz de la Rubia,

evolucion y no llegan al estado estacionario deraeit
tiempo de duracién de la mision.

“Structural and binding properties of vacancy a@ust
in Si”, Europhys. Lett43(1998), 695-700.

4 -A. La Magna y S. Coffa, “Accelerated Monte Carlo

IV. CONCLUSIONES
La solucion del estado estacionario del presentgeinp

algorithms for defect difusiébn and clustering”, Gam
Mat. Sci.17 (2000), 21-33; A. La Magna, S. Coffay L.

ec. (8), muestra que la distribucion de tamafios de Colombo, “A lattice kinetic Monte Carlo code foreth
aglomerados depende fuertemente de las energias déescription of vacancy diffusion and self-organiat

ligadura y no depende de la irradiacion, a difeeede lo
que ocurre con la concentracidon de intersticiales.
cuanto a la difusividad de los defectos puntuategps
valores presentan una gran dispersion en la literano
modifican esta distribucién, nuevamente a excepd&ta
concentracién de intersticiales, pero cambian iEaios
involucrados en la evolucion.
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