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Abstract. In this work, molecular dynamics modeling of the processes of 
self-annealing of filament structures in memristors based on a-SiO2 films of 
different stoichiometry and subjected to ion irradiation was performed. 

Key words: SiO2, ion implantation, memristor, imperfection, molecular 
dynamics, self-annealing, clustering, stochasticity. 
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И ТЕРМООБРАБОТКЕ БЕЗДИСЛОКАЦИОННОГО 

МОНОКРИСТАЛЛИЧЕСКОГО КРЕМНИЯ 
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Аннотация. Рассматривается комплекс вопросов, связанных с опти-
мизацией процесса выращивания монокристаллов кремния методом Чо-
хральского и процесса быстрой высокотемпературной обработки (БТО) 
вырезаемых пластин из этих монокристаллов. Для оптимизации темпера-
турного поля в выращиваемом монокристалле в тепловом узле монтиру-
ются специальные конструкции теплового экрана. Тепловая оптимизация 
конструкции такого теплового узла осуществляется на основе интегриро-
ванной тепловой математической модели. Дефектообразование рассчи-
тывается на основе диффузионно-рекомбинационного приближения для 
вакансий и межузельных атомов кремния. Для процесса БТО рассчиты-
ваются профили концентрации вакансий, плотности и размер вакансион-
ных кластеров по толщине пластины.  

Ключевые слова: рост кристалла, термообработка, дефекты, моде-
лирование. 

Введение 

 Для метода Чохральского вопросы влияния различных сборок 
теплового экрана на температурное поле в растущем монокри-
сталле кремния являются актуальными. Этому посвящен ряд  
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патентов ведущих фирм-производителей монокристаллического 
кремния. Их важность особенно актуальна для выращивания без-
дислокационных монокристаллов кремния большого диаметра 
с контролируемой природой, размером и распределением первич-
ных ростовых микродефектов. Для теплового узла отечественной 
установки Редмет-90М предложена специальная конструкция теп-
лового экрана с его водяным охлаждением [1]. В данной работе 
рассмотрена тепловая оптимизация конструкции этого теплового 
узла на основе интегрированной математической модели с исполь-
зованием комплекса программ Crystmo/Marc. При моделировании 
дефектообразования во время выращивания монокристалла и при 
БТО пластин кремния для расчета концентраций вакансий и меж-
узельных атомов кремния применялась диффузионно-рекомбина-
ционная модель, которая была дополнена расчетом образования 
вакансионных кластеров в соответствии с моделью.  

Моделирование тепловых процессов 

Фрагмент расчетной модели Редмет-90М с такого типа экра-
нами приведен на рис. 1. 

а б 

Рис. 1. Схема установки Редмет-90М (а): 
1 – корпус; 2 – кристалл; 3 – боковой экран; 4 – околокристалльный экран; 
5 – расплав; 6 – нагреватель; фрагмент расчетной модели ТУ с околокри-
сталльным тепловым экраном (б): 1 – кристалл; 2 – расплав; 3 – тигель;  
4 – нагреватель; 5 – боковой экран; 6 ÷ 8 – сборка околокристалльного 
экрана; 9 – водоохлаждаемая стенка камеры; h – удаление экрана от  
поверхности расплава 
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Расчет основан на сопряжении глобальной радиационного-
кондуктивной модели для всего объема теплового узла с трехмер-
ной гидродинамической моделью для расплава в приближении  
Навье–Стокса–Буссинеска. В анализе конвективного движения 
расплава учитывается вынужденная конвекция от вращения кри-
сталла и тигля и тепловая гравитационная конвекция, их парамет-
рами являются гидродинамические критерии.Моделирование про-
цессов дефектообразования 

 Дефектообразование рассчитывается на основе диффузионно-
рекомбинационного приближения для вакансий и межузельных 
атомов кремния. Для процесса БТО рассчитываются профили кон-
центрации вакансий, плотности и размер вакансионных кластеров 
по толщине пластины. Рассматриваемая задача касается анализа 
возможности получения бездефектного слоя в пластинах бездис-
локационного монокристаллического кремния при БТО. Предпо-
лагается возможность эффективного воздействия на профиль рас-
пределения плотности кислородных преципитатов по толщине 
путем управления аналогичными профилями распределения  
вакансий и межузельных атомов. Анализируются эксперименталь-
ные зависимости суммарной плотности дефектов по толщине пла-
стины для образцов, подвергшихся БТО и последующим термооб-
работкам, полученные разными методами и профиль плотности 
вакансионных кластеров, рассчитанный в данной работе. Установ-
лено, что распределение расчетной плотности вакансионных кла-
стеров достаточно хорошо соответствует экспериментальным дан-
ным в приповерхностном слое.  

Выводы 

Применительно к установке Редмет-90М показана эффектив-
ность влияния на тепловое поле и дефектообразование специаль-
ной сборки теплового экрана. Сделаны практически значимые 
оценки скорости вращения тигля и позиции теплового экрана. Ре-
зультаты расчетов вакансионной кинетики и агломерации при БТО 
позволили выбрать оптимальный термический режим, обеспечи-
вающий резкое снижение плотности вакансионных кластеров 
вблизи поверхности пластины, которые подтверждены экспери-
ментальными данными.  

Работа выполнена по теме госзадания ИПМех РАН (№ 
123021700045-7). 
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CONJUGATED MODELING OF DEFECT FORMATION DURING 
GROWTH AND HEAT ANNEALING OF DISLOCATION-FREE 

SILICON SINGLE CRYSTALS 

N.A. Vererzub, A.I. Prostomolotov 
Abstract. The optimization of Czochralski silicon single crystal growth 

and the rapid thermal annealing (RTA) of cut wafers from these crystals are 
considered. Special thermal shields are mounted in hot zone for optimization 
of temperature field in growing single crystal. Thermal optimization of such 
hot zone is carried out on the basis of an integrated thermal mathematical 
model. Defect formation is calculated on basis of the diffusion-recombination 
approximation for vacancies and interstitial silicon atoms. The RTA profiles 
of vacancy concentrations, densities, sizes of vacancy clusters are calculated 
along wafer’s thickness.  

Key words: crystal growth, thermal annealing, defects, modeling. 
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Аннотация. В данной работе с помощью квантово-механических 
расчётов исследовано поведение атомов фосфора на поверхности дву-
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