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Магнiтний стан крайової дислокацiї в кремнiї

Електроннi спектри та магнiтний момент крайової дислокацiї в кристалiчному кремнiї

розраховано методом функцiоналу густини в узагальненому градiєнтному наближен-

нi. Обговорюються змiни густини електронних станiв надкомiрки, що мiстить дис-

локацiйний диполь. Показано можливiсть формування феромагнiтного впорядкування

на обiрваних зв’язках крайових дислокацiй в кремнiї. За нашими оцiнками, магнiтний

момент розглянутої дислокацiйної надкомiрки становить 1,25µБ.

Монокристалiчний кремнiй є основою сучасної мiкроелектронiки. Наявнiсть в монокриста-
лах кремнiю дефектiв, зокрема дислокацiй, впливає на технологiчно важливi властивостi
елементiв електронних пристроїв [1, 2]. Тому вивчення як будови дислокацiй, так i їх впли-
ву на фiзичнi властивостi кремнiю є важливою науковою задачею, яка в мiру розвитку
розрахункових можливостей постiйно привертає увагу дослiдникiв [3–5].

Експериментально встановлено [6], що пластична деформацiя Si супроводжується змi-
ною поведiнки магнiтної сприйнятливостi: спостерiгається зростання її питомої величини та
з’являється нелiнiйно залежна вiд прикладеного магнiтного поля складова. Ця “феромаг-
нiтна” складова магнiтної сприйнятливостi в цiлому дiамагнiтного Si корелює з концентра-
цiєю неростових дислокацiй, що утворюються при механiчнiй обробцi поверхнi кремнiю [7].
Можливiсть виникнення феромагнiтного впорядкування на дислокацiйних обiрваних зв’яз-
ках проаналiзовано в статтi [8].

В експериментальних дослiдженнях, зазначених вище, спецiальна увага придiлялася
контролю феромагнiтних домiшок, якi б могли спричиняти таку “феромагнiтну” поведiнку
магнiтної сприйнятливостi. Було доведено [6, 7], що саме дефекти та їх скупчення вiдпо-
вiдають за змiну магнiтної сприйнятливостi деформованих (або оброблених) зразкiв у по-
рiвняннi зi зразками-свiдками. Зокрема показано [6], що пiсля вiдпалу при температурi ви-
ще 800 ◦С, в процесi якого вiдбувається перебудова ядра дислокацiї в Si, нелiнiйно залежна
вiд поля “феромагнiтна” складова магнiтної сприйнятливостi Si зникає. Останнє доводить,
що саме дислокацiйнi обiрванi зв’язки вiдповiдають за “феромагнiтну” поведiнку магнiтної
сприйнятливостi пластично деформованого Si.

У даному повiдомленнi представлено результати проведеного ab initio розрахунку елект-
ронних спектрiв крайової дислокацiї в кремнiї та проаналiзовано можливiсть виникнення
феромагнiтного впорядкування на дислокацiйних обiрваних зв’язках.

Розрахунок проводився методом функцiоналу густини [9] в узагальненому градiєнтному
наближеннi [10] за допомогою пакета програм ABINIT [11]. Числовий вiдпал положень
атомiв проводився за алгоритмом, описаним у статтi [12].

Добре вiдомо, що площиною легкого ковзання в Si є площина (1 1 1), вiдповiдно нами
було розглянуто крайову дислокацiю, вектор Бюргерса якої лежить саме в цiй площинi.
Для моделювання крайової дислокацiї обрано надкомiрку з 192 атомiв (ax = 4a(1 1 1),
ay = 2a(1−1 0), az = a(1/2 1/2−1), де a — перiод гратки монокристалiчного Si). Далi
половина атомiв iз однiєї з площин були видаленi (12 атомiв) так, що утворився диполь
з двох крайових дислокацiй, що можуть рухатися в площинi ковзання (1 1 1). Перiодичне
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Рис. 1. Енергетична залежнiсть густини електронних станiв: а — кристалiчного Si; б — надкомiрки, що
мiстить дислокацiйний диполь. (Тут i на рис. 2–4 позначено рiвень Фермi.)

повторення цiєї надкомiрки в просторi формує своєрiдний “лiс” з паралельних дислокацiй
густиною ∼1013 см−2. Зрозумiло, що це досить висока концентрацiя дислокацiй, яка мо-
же реалiзуватися лише поблизу границi гетеропереходу в епiтаксiйних гетероструктурах на
основi Si [13] або бути модельним об’єктом для аналiзу особливостей електронної структу-
ри поблизу ядра дислокацiї.

Нами проведено чисельний вiдпал “вихiдної” дефектної надкомiрки. На першому етапi
вiдпалу атомнi позицiї змiнювалися у вiдповiдностi з дiючими на атоми силами, розрахова-
ними з перших принципiв. На другому етапi чисельного вiдпалу крiм змiни атомних позицiй
була дозволена також змiна розмiрiв надкомiрки вздовж вектора Бюргерса стосовно дiю-
чих напружень. Пiсля релаксацiї атомних позицiй надкомiрки у вiдповiдностi з силами,
розрахованими з перших принципiв, нами отримано зайву енергiю розглянутої крайової
дислокацiї — 0,12 еВ/ат.

Розраховану енергетичну залежнiсть густини електронних станiв дислокацiйної надко-
мiрки демонструє рис. 1, б. Основною вiдмiннiстю розрахованого електронного спектра над-
комiрки, що мiстить дислокацiйний диполь у порiвняннi зi спектром монокристалiчного Si
(див. а на рис. 1), є наявнiсть гострого асиметричного пiка в забороненiй областi пiд зоною
провiдностi. Рiвень Фермi потрапляє в область вказаного пiка. Крiм того, ширина заборо-
неної зони дислокацiйного Si помiтно менша, нiж у монокристалi Si. Останнє ми пов’язуємо
з наявнiстю поля напружень та утворення дислокацiйних пiдзон над валентною зоною та
безпосередньо пiд зоною провiдностi.

Для порiвняння на рис. 2 представлена якiсна схема електронних спектрiв так звано-
го дислокацiйного Si, що формується поблизу гетеропереходiв. Ця схема була вiдтворена
в публiкацiї [14] за результатами аналiзу експериментальних даних по фотолюмiнiсценцiї,
електролюмiнiсценцiї та вольт-амперних характеристик кремнiєвих гетероструктур.
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Рис. 2. Схематична дiаграма зонної структури та густини електронних станiв дiода, що формується з крем-
нiєвої пiдкладки та дислокацiйного Si [14]

Рис. 3. Локальнi електроннi спектри атомiв у ядрi дислокацiї: а — атом на лiнiї дислокацiї; б — атом, що
є першим сусiдом лiнiї дислокацiї з боку видаленої пiвплощини

З порiвняння рис. 1 й 2 видно, що результати наших розрахункiв якiсно збiгаються зi
схемою зонної структури, вiдтвореною ранiше [14] за результатами попереднiх теоретичних
оцiнок та експериментальних дослiджень гетеропереходу монокристалiчний Si — дислока-
цiйний Si. Рiвень Фермi, який в монокристалiчному Si потрапляє на верхню границю ва-
лентної зони, в дислокацiйному Si лежить в околi досить гострої асиметричної пiдзони (так
званої дислокацiйної пiдзони), що формується безпосередньо пiд зоною провiдностi.

Аналiз локальних електронних спектрiв рис. 3 дозволяє зв’язати цей субпiк з обiрвани-
ми зв’язками на атомах, розташованих на лiнiї дислокацiї (див. а) та їх першими сусiдами
з боку видаленої пiвплощини (див. б ). Вказаний гострий пiк не спостерiгається в локальних
спектрах усiх iнших атомiв розглянутої надкомiрки. Отже, частково заповнений гострий
пiк, який спостерiгається в електронному спектрi дислокацiйного Si, пов’язаний з обiрва-
ними ненасиченими зв’язками, що формуються в ядрi дислокацiї.
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Рис. 4. Енергетична залежнiсть густини електронних станiв надкомiрки Si, що мiстить дислокацiйний ди-
поль (у проекцiї на напрям спiну)

Як вже зазначалось, iснують якiснi теоретичнi дослiдження [8] та деякi експерименталь-
нi данi [6, 7], що свiдчать про можливiсть встановлення феромагнiтного впорядкування на
дислокацiйних обiрваних зв’язках у кремнiї. Проаналiзуємо результати наших розрахункiв
з точки зору можливостi виникнення зонного магнетизму. Згiдно з критерiєм Стонера, для
виникнення магнiтного впорядкування необхiдна наявнiсть вузького напiвзаповненого пiка
поблизу рiвня Фермi. Як раз таким i є дислокацiйний субпiк (див. б на рис. 1), пов’язаний
з обiрваними ненасиченими зв’язками в ядрi дислокацiї. Таким чином, наявнiсть частково
заповненого гострого пiка (дислокацiйної пiдзони) в електронному спектрi надкомiрки, за
критерiєм Стонера, може призводити до виникнення магнiтного впорядкування за зонною
схемою.

Для перевiрки цього припущення нами був проведений ab initio спiн-поляризований
розрахунок дислокацiйної надкомiрки. Розрахунок пiдтвердив, що основним буде дiйсно
спiн-поляризований стан електронної пiдсистеми з виграшем по енергiї 0,015 еВ (5,5 · 10−4

Хартрi) на надкомiрку.
Енергетичну залежнiсть густини електронних станiв дислокацiйної надкомiрки в проек-

цiї спiн (униз та вгору) iлюструє рис. 4. Видно, що спектри в цiлому однаковi за виклю-
ченням областi вказаної дислокацiйної пiдзони бiля рiвня Фермi. Електроннi стани дисло-
кацiйної пiдзони, що вiдповiдають напряму спiну вгору частково заповненi, а пiдзона спiн
униз повнiстю незаповнена. Отже, спостерiгається нескомпенсований магнiтний момент на
крайовiй дислокацiї в кристалiчному Si. Згiдно з проведеним ab initio розрахунком, цей
момент становить 1,25µБ на надкомiрку, що мiстить дислокацiйний диполь. Нагадаємо, що
обрана нами надкомiрка мiстить два вiдрiзка лiнiї крайової дислокацiї (обiрвана пiвплощи-
на) по одному атому на кожному. Тобто отриманий сумарний магнiтний момент (1,25µБ)
та виграш по енергiї за рахунок феромагнiтного впорядкування дислокацiйних обiрваних
зв’язкiв (0,015 еВ) припадає на два атоми, що розташованi на лiнiї крайової дислокацiї в Si.

Таким чином вiдзначимо, що проведенi ab initio розрахунки електронного стану кра-
йових дислокацiй в Si пiдтвердили можливiсть формування феромагнiтного впорядкува-
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ння на дислокацiйних обiрваних зв’язках, що узгоджується з експериментальними дани-
ми [6, 7].
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Магнитное состояние краевой дислокации в кремнии

Электронные спектры и магнитный момент краевой дислокации в кристаллическом крем-

нии рассчитаны методом функционала плотности в обобщенном градиентном приближе-

нии. Обсуждаются изменения плотности электронных состояний сверхячейки, которая

содержит дислокационный диполь. Показана возможность формирования ферромагнитно-

го упорядочения на оборванных связях краевых дислокаций в кремнии. По нашим оценкам,

магнитный момент рассмотренной дислокационной сверхячейки составляет 1,25µБ.
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Magnetic state of an edge dislocation in silicon

The electronic spectra and the magnetic moment of an edge dislocation in crystalline Si are calcu-

lated by the density functional theory in the general gradient approximation. Changes in the density

of electronic states of a supercell with dislocation dipole are discussed. We have demonstrated the

possibility of formation of the ferromagnetic ordering on the dangling bonds of edge dislocations in

silicon. By our estimation, the magnetic moment of the examined dislocation supercell is 1.25µB.
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