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УДК 621.315.5 
 

Моделирование процессов геттерирования генерационно-рекомбинационных 
центров в кремнии при диффузии фосфора и бора 

 
Ю. А. Якимов, Е. А. Климанов 

 
Используя сравнение экспериментальных данных с результатами расчетов на основе модели 
процессов геттерирования, показано, что основным механизмом геттерирования генерацион-
но-рекмбинационных центров (ГРЦ) при диффузии фосфора является формирование ионых 
пар P+-Fe2-. При диффузии бора основным геттером является слой боросиликатного стекла. 
Определены зависимости эффективности геттерирования от параметров процесса. 
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Введение 
 

Геттерирование металлических примесей с 
помощью диффузионных слоев фосфора и бора и 
нарушенных слоев, созданных имплантацией ио-
нов, уже долгое время и успешно используется в 
технологии различных приборов на основе крем-
ния (фотодиодов, интегральных схем, солнечных 
элементов) для снижения концентрации генераци-
онно-рекомбинационных центров (ГРЦ) [1—4].  
В целом ряде работ рассмотрены механизмы про-
цессов геттерирования, на основе которых прово-
дится их моделирование и сравнение с экспери-
ментальными результатами [4—15]. Однако в этих 
работах недостаточное внимание уделено влия-
нию параметров процесса на его эффективность. 

В предыдущей работе нами приведены экс-
периментальные результаты, показывающие при-
менимость модели образования ионных пар для 
процесса геттерирования ГРЦ при диффузии фос-
фора [16]. 

Целью настоящей работы является рассмот-
рение влияния технологических параметров про-
цесса  геттерирования ГРЦ (температура, длитель- 
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ность, концентрация примеси в геттерирующем 
слое) на его эффективность с помощью математи-
ческой модели процесса. 

 
 

Изготовление образцов 
 

Для оценки зависимости эффективности 
геттерирования от параметров процессов изготав-
ливались образцы n+─π─p+-диодов на p-Si с кон-
центрацией Na ~1012 см-3 и p+─n-, n+─p-диодов на 
n-Si и p-Si с концентрацией легирующих примесей 
Na, Nd  ~51014 см-3. Технологический цикл изго-
товления включал одинаковую высокотемпера-
турную обработку (1150 оС в среде кислорода) с 
последующими процессами диффузии фосфора и 
бора с различными концентрациями. На изготов-
ленных образцах проводились измерения темновых 
токов и времени жизни носителей заряда методом 
спада послеинжекционной ЭДС, по которым опре-
делялись концентрации ГРЦ.  

Для определения зависимости концентрации 
ГРЦ от длительности процесса геттерирования 
использовались измерения времени жизни бескон-
тактным методом спада фотопроводимости на 
кремниевых шайбах толщиной 2 мм. 

 
 

Численное моделирование процессов  
геттерирования ГРЦ 

 

Для количественного описания процесса 
геттерирования применялась математическая мо-
дель, основанная на подходе, использованном ра-
нее в работе [15]. Модель описывается системой 
дифференциальных уравнений, позволяющих оп-
ределить концентрацию геттерируемой примеси, в 
качестве которой принималось железо, в i-области 
образца (Mi (i)) с учетом процессов диффузии 
примеси в геттерирующий слой и ее преципитации 
в объеме образца. 



Прикладная физика, 2015, № 5 
 

16 

Если концентрация межузельного железа 
превышает растворимость в кремнии, концентра-
ция железа в преципитатах увеличивается. В про-
тивном случае преципитаты растворяются, и же-
лезо высвобождается в междоузлия.  

Динамика преципитации железа описывает-
ся уравнением: 

 

 0 Fe Fe4 ,pre eq
pre

C
r N D C C

t


  


            (1) 

 

где Cpre — концентрация железа в преципитатах, 
см-3; r0 — средний радиус преципитата, см; Npre — 
концентрация преципитатов, см-3; CFe — концен-
трация железа в междоузлиях, см-3; D — коэффи-
циент диффузии Fe, см2/с, (зависящий от темпера-
туры как 1,310-3 exp(–0,68/kT); Ceq — 
растворимость железа в кремнии, см-3 ((зависящая 
от температуры как 1,821026 exp(–2,94/kT). 

При захвате примеси преципитатами радиус 
преципитата увеличивается и связан с радиусом 
атома примеси и ее концентрацией с помощью 
следующего уравнения: 
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где rat — радиус атома примеси, например, железа, 
см, (принято значение rat = 1,210-8 см). 

Для расчета диффузии примеси в объеме  
(в i-области) необходимо использовать дифферен-
циальные уравнения, содержащие производную по 
координате и времени: 
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Граничное условие для модели со стороны 
геттерирующего слоя определяет процесс стока 
примеси. Принималось, что на границе раздела 
при х = 0 выполняется условие:  

 

Fe Fe
Fe

0 0

,
x x

C C
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                 (4) 

 

где g = kS w, см; kS — коэффициент сегрегации, w — 
толщина геттерирующего слоя. 

На правой границе задавалось граничное ус-
ловие второго рода 

 

Fe 0,
x L

C

x 





                          (5) 

 

В качестве начальных условий принималось 
равномерное распределение концентрации междо-
узельных атомов железа и радиусов преципитатов 
в образце:  

 

   0 0, 0 , , 0 const .FeC x C r x             (6) 
 

Для численного решения системы уравне-
ний (2)—(4) использовалась неявная схема. Про-
изводные по времени аппроксимировались с пер-
вым порядком точности. Шаг по времени 
выбирался возрастающим, причем с возможно-
стью выбора инкремента, например, 1,1. Шаг раз-
ностной сетки по пространственной координате 
выбирался постоянным. Вторая производная по 
координате аппроксимировалась со вторым по-
рядком точности. Полученная система нелиней-
ных уравнений решалась с помощью метода про-
гонки, предыдущее решение являлось начальным 
условием для следующей итерации. 

 
 

Сравнение результатов расчета  
с экспериментальными данными 

 

Геттерирование ГРЦ n+-слоем 
 

Используя сегрегационную модель, предло-
женную в [6] для объяснения результатов геттери-
рования Cu и Au и основанную на увеличении 
растворимости акцепторной примеси в n+-слое за 
счет образования ионных пар примеси в положе-
нии замещения с фосфором, можно получить со-
отношения между концентрациями ГРЦ в n+-слое 
и собственном материале в стационарном случае 
[16]: 

 
 
 
 

0 0 1 2 0( ) / [( / ) ( )(1 [ ])( / ) ( / ) ] [ ( ) 1](1 ( / )i n p e i e i nM i N w h k T k P n n r n n r k T w h
                 (7) 

 

где Mi(i), Ms(i) — концентрации примеси в в ме-
жузлиях и узле в i-слое, [P+] — концентрация ио-
нов фосфора в n+-cлое, e — коэффициент актив-
ности электронов, r1 и r2 — зарядовые состояния 
примеси в узле и межузельном положении соот-
ветственно, kр — константа образования ионных 
пар фосфора и железа в положении замещения, h, 
wn+ — толщина образца и n+-слоя соответственно, 

N0 — концентрация примеси в образце до геттери-
рования, k(T0) = Ms(i)\Mi(i).   

Используя данное решение, можно получить 
выражение для коэффициента сегрегации примеси 
между n+-слоем и i-слоем, которое при условии 
k(T0) «1 принимает вид: 

 

ks ≈ 1+ k(T0) kp [P
+] (n/ni)

r1.               (8) 



Прикладная физика, 2015, № 5 
 

17

Для определения константы образования 
ионных пар kр использовалось выражение для ку-
лоновского взаимодействия ионов [7]: 

 
2

expp
z na

k
N kTa

 
    

,                       (9) 

 

где z = 4 и N = 51022 см-3,  = 12, а = rAu + rFe — 

сумма атомных радиусов фосфора и железа. 
Величина k(T0) определялась из сравнения 

расчетных и экспериментальных данных и явля-
лась подгоночным параметром. 

Разработанная программа для решения при-
веденной системы позволяла также учитывать 
влияние термообработок, следующих за процес-
сом геттерирования. 

Значение C(x, 0) определялось из экспери-
ментальной зависимости темновых токов p–i–n-фо-
тодиодов от поверхностного сопротивления n+-cлоя 
(рис. 1) при больших значениях Rs > 20 Ом/квадрат, 
когда процесс геттерирования неэффективен, ис-
пользуя известные выражения для генерационного 
тока [17]: 
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где Nt, Et — концентрация и энергетический уро-
вень ГРЦ. 
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Рис. 1. Зависимости концентрации примеси в i-области от 
поверхностного сопротивления при трех значениях r2 = 1, 2, 3 

 
Используя значения p = 3,110-15, n = 4 

10-14 см-2, Et = Ev + 0,4 эВ для межузельных ато-
мов Fe [18] и экспериментальное значение Id = 
= 410-7 A при А = 38,5 мм2 и W = 400 мкм, полу-
чаем Nt = C(x, 0) ≈ 1013 см-3. 

Одним из основных параметров процесса 
геттерирования в соответствии с (8) являются 
концентрации ионов фосфора и электронов в диф-

фузионном слое, которые принимались равными и 
определялись из значений поверхностного сопро-
тивления Rs при известной глубине слоя. Рассчи-
танные по уравнениям (2-3) зависимости концен-
трации ГРЦ от поверхностного сопротивления 
слоя фосфора Rs (рис. 1) при заданной температуре 
процесса T = 1070 оС наилучшим образом согла-
суются с экспериментом при r1 = 2, k(T0) ≈ 3,510-2 
и полученном из (9) значении kp = 2,410-19. 

Другими параметрами процесса являются 
температура и длительность при заданном значе-
нии поверхностного сопротивления Rs. На рис. 2 
приведены расчетные зависимости концентрации 
примеси в i-слое в зависимости от температуры 
процесса при различных длительностях процесса и 
двух значениях Rs. 
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Рис. 2. Зависимость концентрации ГРЦ от температуры 
геттерирования при Rs = 3,5 Ом/квадрат (а) и Rs = 5 Ом/квад-
рат (б) и от длительности процесса, принимаемой  в каче-
стве параметра 

 
Используя зависимость времени жизни но-

сителей заряда в образцах от концентрации ГРЦ 
1

tN   , проводилось сравнение эксперименталь-
ных зависимостей нормированного времени жизни 
от температуры процесса геттерирования max / (T)  
(рис. 3) с расчетными значениями нормированной 
концентрации ГРЦ (Сmin/C) при различных темпе-
ратурах и временах процесса и заданном значении 
Rs. Приведенный результат показывает удовле-
творительное согласие данных, полученных с ис-
пользованием модели, и экспериментальных. 
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Рис. 3. Зависимость Cmin/C от температуры геттериро-
вания при Rs = 3,5 Ом/квадрат 

 
 

Геттерирование ГРЦ p+-слоем 
 

При геттерировании диффузионным слоем 
бора не было обнаружено заметной концентраци-
онной зависимости. В то же время наблюдалось 
значительное увеличение эффективности геттери-
рования при увеличении толщины слоя боросили-
катного стекла (б.с.с.), формируемого нанесением 
из раствора перед процессом отжига. 

Расчетная температурная зависимость от-
ношения минимальной остаточной концентрации 
примеси при оптимальной температуре к концен-
трациям при других температурах Cmin/C(T) и экс-
периментальные данные по величине max / (T) 
согласуются между собой при использовании  
температурной зависимости коэффициента сегре-
гации для геттерирования слоем алюминия ks = 
= 0,056 exp(1,59) [19] и толщине геттерирующего 
слоя 500А (рис. 4). 
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Рис. 4. Зависимость Cmin/C от температуры геттериро-
вания при диффузии бора 

 
Зависимость концентрации ГРЦ от длитель-

ности процесса C(t) при температуре процесса 950 оС 
также согласуется с экспериментальными данны-
ми при этих условиях (g ≈ 1 при 950 оС). 

 
 

Обсуждение результатов 
 

Удовлетворительное соответствие экспери-
ментальных данных расчетной зависимости кон-

центрации ГРЦ от концентрации фосфора при r1 = 2 
позволяет сделать вывод о применимости для опи-
сания процесса геттерировании диффузионным 
слоем фосфора модели образования ионных пар 
P+-Fe2- и о двухзарядном состоянии ионов железа в 
положении замещения в n+-слое, что согласуется с 
результатами работы [11]. Следует отметить, что 
используемая в расчете величина k(T0) значитель-
но больше значения 10-5, принятого в этой работе. 
Но поскольку ее значение зависит от концентра-
ции вакансий в соответствии с реакцией Mi + V-  
Ms + р, то данное расхождение можно объяснить 
значительно большей температурой процесса и, 
следовательно, большей концентрацией вакансий 
в нашем случае. 

Из соотношения (8) следует, что геттериро-
вание p+-слоем примеси Fe по механизму элек-
тронно-дырочного равновесия должно быть менее 
эффективным, чем n+-слоем.  

Действительно, предполагая образование в 
p+-слое ионных пар Fe-B, из выражения (9) полу-
чаем значение для коэффициента kp ≈ 810-21 при 
температуре процесса 950оС и, соответственно, 
для коэффициента сегрегации ks ≈ 1 + 27,5 
10-25 [B-](p/ni). В этом случае при [B-] = 1021 см-3 

(предельная растворимость бора в кремнии в рас-
сматриваемом диапазоне температур) получаем 
значения ks ≈ 1,6 и g « 1. В то же время расчетные 
данные удовлетворительно согласуются с экспе-
риментальными при g ≈ 1 (рис. 4). 

Увеличение эффективности процесса гетте-
рирования с ростом толщины боросиликатного 
стекла   при увеличении длительности и пониже-
нии температуры процесса (см. рис. 4) позволяет 
предположить, что в этом случае геттером является 
боросиликатное стекло (б.с.с.), либо преципитаты 
Si-B, образующиеся вблизи поверхности в р+-слое 
[20]. Меньшая эффективность геттерирования по 
сравнению с расчетной при высоких температурах 
может быть связана с уменьшением толщины гет-
терирующего слоя при испарении б.с.с.  

Существование оптимальной температуры 
(Topt) при геттерировании диффузионными слоями 
имеет общий характер и объясняется наличием 
двух конкурирующих механизмов, влияющих на 
эффективность геттерирования: увеличение коэф-
фициента диффузии и уменьшение коэффициента 
сегрегации с ростом температуры. Указанный ха-
рактер зависимости для различных методов гетте-
рирования отмечен ещё в работе [4]. Причины 
уменьшения ks для разных механизмов различны: 
при диффузии фосфора — снижение величин kр и 
(n\ni), при диффузии бора — возможное испарение 
б.с.с.  

Результаты моделирования показывают, что 
Topt определяется параметрами процесса, а именно: 
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длительностью и концентрацией геттерирующей 
примеси в модели образования ионных пар и дли-
тельностью и толщиной геттерирующего слоя в 
случае слоев б.с.с. и алюминия. Так, снижение Rs 
при заданной длительности процесса приводит к 
большим Topt, увеличение длительности процесса 
ведет к снижению Topt (рис. 2). Однако при низких 
Topt следует учитывать преципитацию геттерируе-
мой примеси, что может снижать эффективность 
процесса. 

 
 

Заключение 
 

В работе с помощью сравнения результатов 
математического моделирования с эксперимен-
тальными данными получены следующие основ-
ные результаты: 

 механизм образования ионных пар фос-
фор—железо удовлетворительно описывает зако-
номерности процесса геттерирования диффузионным 
слоем фосфора от технологических параметров 
(температура, длительность процесса, концентра-
ция фосфора) при условии, что железо в паре яв-
ляется двухзарядным акцептором; эффективность 
геттерирования диффузионным слоем фосфора 
возрастает с увеличением его концентрации в со-
ответствии с выражением для коэффициента сег-
регации ks ≈ 1 + k(T0) kp [P

+] (n/ni)
2;  

 процесс геттерирования диффузионным 
слоем бора описывается моделью с коэффициен-
том сегрегации, имеющим температурную зави-
симость, близкую к известной для геттерирования 
слоем алюминия, причем эффективность геттери-
рования возрастает с увеличением толщины боро-
силикатного стекла; 

 при заданных параметрах процесса (дли-
тельность, концентрация — при диффузии фосфора 
и длительность, толщина боросиликатного стекла — 
 
 

при диффузии бора) существует оптимальная тем-
пература процесса. 

 

____________________ 
 

Работа выполнена по гранту Президента 
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