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Проведено першопринципний розрахунок взаємодії крайової дислокації з домішковими атомами 

O, N, C, B та Н поблизу ядра дислокації в надкомірці зі 180 атомів кремнію. Розрахунок проведено 

методом функціоналу густини в узагальненому градієнтному наближенні за допомогою пакету про-

грам ABINIT. Отримано криві взаємодії домішкових атомів з крайовою дислокацією в кремнії. Вста-

новлено рівноважне положення домішкових атомів поблизу ядра дислокації, обраховані енергії 

зв’язку домішок O, N, C, B та Н з крайовою дислокацією. Проаналізовані зміни електронної структури 

надкомірки з 180 атомів кремнію, що містить диполь з двох крайових дислокацій та домішкові атоми 

O, N, C, B та Н поблизу ядер дислокацій в залежності від положення домішок. Обговорена можливість 

формування магнітного впорядкування на обірваних зв’язках в ядрі крайової дислокації та домішко-

вих атомах O, N, C, B та Н поблизу ядер дислокацій в кремнії.  
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1. ВСТУП 
 

Встановлення особливостей домішково-

дислокаційної взаємодії  має важливе значення як з 

фундаментальної, так і з практичної точки зору роз-

витку напівпровідникових технологій. В багатьох 

роботах дислокаційно-домішкову взаємодію в крем-

нії розглядають, спираючись на міцнісні характери-

стики матеріалу, оскільки домішки добре накопичу-

ються на дислокаціях та  стримують їх рух, що при-

водить до зміцнення вихідного кристалу [1-5].  

Так, в роботі [2] було встановлено, що в кристалі-

чному кремнії  в основному накопичуються домішки 

кисню та вуглецю в областях максимальної зміни 

деформаційного потенціалу, тобто біля ядер дисло-

кацій, формуючи атмосфери Коттрела. В роботі [3] 

було показано, що домішки кисню та азоту добре 

геттеруються на дислокаціях та стримують їх рух 

навіть при високих деформаціях. Також було пока-

зано, що збільшення концентрації цих домішок в 

дислокаційному кремнії чинить такий же ефект 

механічного зміцнення, що й зменшення густини 

дислокаційних джерел. Вплив домішкового азоту на 

рух дислокацій, було проаналізовано  в роботі [4]. 

Було показано, що азот найкраще блокує рух дисло-

кацій при температурі відпалу 600-700 С. 

Автори роботи [5] досліджували взаємодію між 

дислокаціями та домішками B, P, О та Ge в кремнії 

методом ямок травлення. Енергія дислокаційно-

домішкової взаємодії при цьому оцінювалась, вихо-

дячи з аналізу температурної залежності замикаю-

чої напруги старіння дислокацій при певній темпе-

ратурі. Було показано, що при збільшенні концент-

рації домішок B та P, збільшується критична напру-

га, необхідна для генерації дислокацій в кремнії. 

На жаль, на сьогоднішній день теоретичних дослі-

джень дислокаційно-домішкової взаємодії проводилось 

досить мало. Нам відомо лише кілька робіт по розраху-

нку енергії взаємодії точкових дефектів з дислокаціями 

в кремнії. В роботі [ 6] зроблена спроба побудувати 

кількісну теорію електронної взаємодії донорів з дисло-

кацією в кремнії.  Розрахунок проводився варіаційним 

методом з використанням функцій гауссовського типу. 

Розраховано енергію взаємодії дислокації з домішками, 

що утворюють молекулярний іон, в залежності від 

відстані між ними. Показано, що внаслідок осідання 

молекул на дислокаціях, рівноважні відстані зменшу-

ються майже втричі, а енергія зв’язку зростає на поря-

док і становить 73 меВ. В роботі [7] методом ЛКАО 

розраховано енергію зв’язку домішкових атомів кисню, 

вуглецю, азоту та фосфору з частковою дислокацією 

Шоклі в кристалі кремнію в залежності від типу точко-

вого дефекту (занурення, заміщення) та від розміру 

домішкового кластеру.  

У роботі [8] з перших принципів було досліджено 

взаємодію атомарного та молекулярного водню з 

гвинтовою дислокацією в кремнії. Була розрахована 

залежність енергії взаємодії водню з дислокаційним 

ядром від відстані до ядра. Також було показано, що 

атомний водень сильніше притягується до дислока-

ції, ніж молекулярний. 

Також останнім часом з’являються нові дослі-

дження по впливу магнітного поля на пластичність 

та, відповідно, дислокаційно-домішкову взаємодію в 

кремнії [9, 10]. Так, наприклад, було показано, що 

витримка зразків кремнію в магнітному полі змен-

шує енергію зв’язку кисню з дислокацією в кремнії. 

Однак все ще не розроблено послідовної теорії, яка б 

пояснювала вплив магнітного поля на дефектну 

структуру діамагнітних напівпровідників. 

З огляду на вищесказане метою даної роботи було 

встановлення енергії взаємодії домішок O, N, C, B та 

Н з крайовою дислокацією в кремнії, дослідження 

зміни електронної структури в залежності від роз-

ташування домішок та аналіз можливості форму-

вання магнітних моментів на обірваних зв’язках в 

ядрі крайової дислокації та домішках в кремнії. 
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2. РЕЗУЛЬТАТИ РОЗРАХУНКУ ТА ЇХ 

ОБГОВОРЕНННЯ 
 

В даній роботі було досліджено взаємодію крайо-

вої дислокації з домішками O, N, C, B та Н в кремнії. 

Для цього були проведені ab initio розрахунки пов-

ної енергії та електронних спектрів надкомірки зі 

180 атомів кремнію, що мiстить диполь з двох крайо-

вих дислокацiй та по одному домішковому атому 

біля кожного ядра дислокації, при різних положен-

нях домішок. Детальний опис, яким чином будува-

лась надкомірка, міститься в роботі [11, 12]. Розра-

хунки проводились методом функцiоналу густини 

[13] в узагальненому градiєнтному наближенні [14] 

за допомогою пакета програм ABINIT [15]. 

На рис.1 показано залежність зміни повної енер-

гії (ΔEtot) надкомірки з 180 атомів кремнію, що міс-

тить диполь з двох крайових дислокацiй та два до-

мішкові атоми O, N, C, B та Н в області ядер дисло-

кацій в залежності від положення домішок. В ціло-

му, криві зміни повної енергії обраної надкомірки по 

вигляду відповідають загально відомому потенціалу 

парної взаємодії Ленарда-Джонса, що свідчить про 

адекватність наших розрахунків.  
 

 
 

Рис. 1 – Зміна повної енергії (ΔEtot) надкомірки з 180 атомів 

Si, що містить диполь з двох крайових дислокацiй та два 

домішкові атоми O, N, C, B та Н в області ядер дислокацій 

в залежності від положення домішкових атомів 
 

Таблиця 1. Рівноважне положення та значення енергії 

зв’язку надкомірки Si 
 

Домішка rрівн.,  

ат. од. 

Eзв (на 1 ат.), 

 еВ 

Eзв (на 1 ат.), 

 еВ 

Н 18.8 1.89  

B 19.9 4.12 4.5 [5] 

C 19.8 4.08  

N 19.9 5.05 3.24[4] 

O 19.75 5.3 3[3], 3.6[5] 
 

Рухаючи домішкові атоми перпендикулярно до 

лінії дислокації, було встановлено рівноважне поло-

ження точкових дефектів, що відраховується від 

центру комірки. По глибині потенційної ями, ми 

визначили енергію зв’язку домішкових атомів з кра-

йовою дислокацією. Рівноважне положення та енер-

гії зв’язку домішкових атомів поблизу ядер дислока-

цій наведено в табл.1. Можна помітити закономір-

ність: по мірі збільшення атомного номера (кількості 

електронів) дефекту, зростає енергія зв’язку цього 

дефекту з дислокацією. Також можна відзначити, що 

значення енергій зв’язку є досить великими, що 

свідчить про можливість утворення домішкових ат-

мосфер навколо ядер дислокацій, що і спостерігаєть-

ся експериментально.  

Порівнюючи наші результати з експерименталь-

ними даними, можна вказати, що визначене нами 

значення енергій зв’язку домішкових атомів з кра-

йовою дислокацією в кремнії має гарне співпадання 

з експериментальним значенням для бору, та майже 

у 1.5 рази більше від експериментально визначених 

значень для домішок кисню та азоту (див. табл.1). 

Останнє може бути пояснене тим, що ми розраховує-

мо енергію зв’язку для «ідеалізованої» ситуації, як 

то: відсутність інших домішок, дефектів, додаткових 

деформацій тощо. 

Також в роботі проведено дослідження зміни 

електронної структури обраної надкомірки в залеж-

ності від положення точкових дефектів (рис. 2-6). 
 

 
 

Рис. 2 – Енергетична залежність густини електронних 

станів чистого кремнію – а; надкомірки з дислокаційним 

диполем та киснем: б – у рівноважному положенні, в – 

повна енергія надкомірки виходить на поличку 
 

Для наочності, ми наводимо енергетичні спектри 

надкомірки кремнію, що містить диполь з двох крає-

вих дислокацій та домішковими атомами O, N, C, B, 

H поблизу ядер дислокації в двох положеннях: в 

рівноважному положенні поблизу ядра дислокації та 

у положенні, коли повна енергія цієї надкомірки 

виходить на поличку. 

Як і в раніше розрахованих нами електронних 

спектрах надкомірки кремнію з різними дефектами 

[11, 12, 16],  можна виділити загальні закономірнос-

ті: по вигляду отримані спектри, в цілому, 

вiдповiдають спектру чистого Si; заборонена зона 

дослідженої надкомірки суттєво зменшується; для 

більшості положень досліджених домішкових атомів 

в забороненій зоні з’являється гострий пік поблизу 

рівня Фермі під зоною провідності; ці гострі піки можна 

пов’язати з наявністю дефектної структури обраної 

надкомірки; інтенсивність та тонка структура доміш-

кових піків змінюється в залежності від положення 
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Рис. 3 – Енергетична залежність густини електронних 

станів надкомірки з дислокаційним диполем та вуглецем:  

а – у рівноважному положенні поблизу ядра дислокації, б –

повна енергія цієї надкомірки виходить на поличку  
 

 
 

Рис. 4 – Енергетична залежність густини електронних 

станів надкомірки з дислокаційним диполем та воднем:  

а – у рівноважному положенні поблизу ядра дислокації, б –

повна енергія цієї надкомірки виходить на поличку 
 

домішкових атомів. 

Для випадку домішок кисню, вуглецю та водню 

електронні спектри виглядають майже аналогічно 

(див. рис. 2б,в, 3 та 4). При розташуванні домішко-

вих атомiв у рівноважному положенні в околі ядра 

дислокації, можна спостерігати часткове відокрем-

лення домішкової пiдзони від дна зони провідності 

та потрапляння рiвня Фермi в утворену локальну 

псевдощiлину. Така поведінка є досить характерною 

і свідчить про зменшення енергiї електронної 

пiдсистеми. Також слід відмітити, що коли повна 

енергія надкомірки виходить на поличку, майже 

 
 

Рис. 5 – Енергетична залежність густини електронних 

станів надкомірки з дислокаційним диполем та азотом:  

а –в рівноважному положенні поблизу ядра дислокації, б –

повна енергія цієї надкомірки виходить на поличку 
 

 
 

Рис. 6 – Енергетична залежність густини електронних 

станів надкомірки з дислокаційним диполем та бором:  

а – у рівноважному положенні поблизу ядра дислокації, б –

повна енергія цієї надкомірки виходить на поличку 
 

зникає заборонена зона, а домішковий пік фактично 

стає частиною зони провідності. При чому даний 

ефект можна спостерігати для всіх досліджених до-

мішок. 

При поміщенні атомів азоту та бору в область яд-

ра дислокації спостерігається дещо інша картина 

(див. рис. 5, 6). Для цих двох дефектів домішковий 

пік  з’являється лише у випадку, коли повна енергія 

надкомірки виходить на поличку. При чому для 

домішкового азоту рівень Фермі попадає майже на 
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максимум цього піка, а для бору рівень Фермі попа-

дає на початок домішкового піку. У випадку рівно-

важного положення бору й азоту поблизу ядра дис-

локації домішковий пік майже повністю зникає, 

очевидно, внаслідок пасивації обірваних зв’язків 

зв’язків домішкових атомів та атомів кремнію на 

лінії обірваної напівплощини дислокації. 

Використовуючи критерій Стонера, про-

аналiзуємо результати розрахунків з точки зору 

можливостi виникнення зонного магнетизму. За цим 

критерiєм, для виникнення магнiтного впорядку-

вання за зонною схемою, необхідна наявнiсть  

напiвзаповненої вузької пiдзони в околі рiвня Фермi. 

Як свідчать наведені електронні спектри, майже у 

всіх випадках, за рахунок наявності дефектної стру-

ктури дослідженої надкомірки, в забороненій зоні 

кремнія з’являється домішковий пік, що, в принципі,  

є типовим для напiвпровiдникiв. При чому майже у 

всіх випадках ці домішкові піки є напівзаповнени-

ми, тобто рівень Фермі попадає майже на максимум 

домішкового піка (див. рис. 2б,в, 3б, 4, 5б, 6б).  Отже, 

при зануренні домішкових атомів O, N, C, B та Н в 

область ядра дислокації в кремнії може відбуватись 

виникнення локального магнітного впорядкування; 

останнє може бути поясненням впливу магнітного 

поля на домішкову підсистему в кремнії, що експе-

риментально спостерігався в [9, 10].  

Однак, слід зазначити, що в деяких випадках ві-

дбувається часткова або майже повна компенсація  

домішковими атомами обірваних зв’язків на дисло-

кації. Так, в рівноважному положенні домішок азоту 

та бору домішкові піки майже зникають (рис. 5а, 6а), 

тобто відбувається майже повна компенсація доміш-

ковими атомами обірваних зв’язків на дислокації. А 

у випадку рівноважного положення домішкового 

вуглецю в околі ядра дислокації, домішкова підзона 

майже повністю заповнена за рахунок часткової 

компенсації обірваних зв’язків.  

 

3. ВИСНОВКИ 
 

В ході проведеного нами першопринципного роз-

рахунку електронної структури надкомірки з 180 

атомів кремнію з крайовою дислокацією та домішка-

ми O, N, C, B та Н в області ядра дислокації, було 

встановлено рівноважне положення домішок, обра-

ховані енергії зв’язку домішкових атомів з крайовою 

дислокацією. Досить великі значення енергій зв’язку 

свідчать про можливість утворення домішкових ат-

мосфер навколо ядер дислокацій.  Виконано аналіз 

електронних спектрів обраної надкомірки при різних 

положеннях домішок. Встановлено, що за рахунок 

наявності даної дефектної структури в кремнії мож-

ливе виникнення зонного магнетизму в місцях збі-

льшеної концентрації дефектів, при чому даний 

ефект більш виражений не в рівноважному поло-

женні домішок, тобто коли компенсація обірваних 

зв’язків дислокації домішками є менш виразною.  
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Проведен первопринципный расчет взаимодействия краевой дислокации с примесными атомами 

O, N, C, B и Н вблизи ядра дислокации в сверхъячейке из 180 атомов кремния. Вычисления проводи-

лись методом функционала плотности в обобщенном градиентном приближении с помощью пакета 

программ ABINIT. Получены кривые взаимодействия примесных атомов с краевой дислокацией в 

кремнии. Установлено равновесное положение примесных атомов в области ядра дислокации, рассчи-

таны энергии связи примесей O, N, C, B и Н с краевой дислокацией. Проанализированны изменения 

электронной структуры сверхъячейки из 180 атомов кремния, содержащей диполь из двух краевых 

дислокаций и примесные атомы O, N, C, B и Н в области ядер дислокаций в зависимости от положе-

ния примесей. Обсуждается возможность формирования магнитного упорядочения на оборванных 

связях в ядре краевой дислокации и примесных атомах O, N, C, B и Н  вблизи ядер дислокаций в 

кремнии.  
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Ab initio Calculation of Impurity-Dislocation Interaction in Silicon 
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Ab initio calculation of interaction of the edge dislocation with O, N, C, B and Н impurity atoms in 

supercell composed of 180 Si atoms are presented. The density functional theory in the general gradient 

approximation using the software package ABINIT has been used for numerical calculation. The interac-

tion curves of edge dislocations with impurity atoms in silicon are obtained. The equilibrium positions of 

impurity atoms in the vicinity of the edge dislocation core, and the binding energy of O, N, C, B and Н im-

purity atoms with edge dislocation are calculated. The electronic structure changes of supercell (composed 

of 180 Si atoms) with dipole of two edge dislocations with O, N, C, B and Н impurities versus different po-

sitions impurities are analyzed. The possibility of a magnetic ordering on the dislocation core dangling 

bonds and O, N, C, B and Н impurity atoms in the vicinity of the edge dislocation core has been discussed. 
 

Keywords: Electronic structure, Edge dislocation, Oxygen impurity, Carbon impurity, Silicon, Magnetic 

ordering. 
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