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Предложена модель модификации основных уровней известных радиационных дефектов в кремнии и гер-
мании. Энергия Hubbard является независимой от числа электронов на радиационном дефекте, но ее величина 
зависит от фоновых примесей вблизи вакансионного дефекта. Если вблизи вакансионного дефекта расположен 
межузельный атом кислорода, то энергия отрицательно заряженного акцепторного дефекта понижается на 
0,06 эВ, а донорного повышается на эту же величину. Межузельный атом кремния или германия изменяет 
уровни дефекта на 0,03 эВ. Атом углерода в межузлии изменяет энергию вакансионного дефекта на 0,035 эВ, но 
в противоположном направлении. Модификация вакансионных дефектов не изменяет энергию нейтрального 
уровня дефекта в запрещенной зоне кремния и германия. 
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Введение 
 
Кремний является модельным полупроводни-

ком, так как электронный парамагнитный резо-
нанс (ЭПР) дал возможность определить атом-
ную конфигурацию и электронную структуру 
радиационных дефектов. К числу наиболее изу-
ченных собственных дефектов в кремнии можно 
отнести дивакансию (V2) и А-центры (VO).  
А-центр представляет собой атом кислорода, 
частично расположенный в вакантном узле ре-
шетки, и оборванных связей не имеет. Вместе с 
тем эксперименты свидетельствуют о том, что  
А-центр может быть амфотерным дефектом. При 
исследованиях EPR-методом в кремнии была 
установлена стабильная конфигурация А-центра 
[1 - 4] с акцепторным уровнем Ес - 0,17 эВ и до-
норным уровнем Ес - 0,76 эВ. В работе [5] прово-
дились измерения тепловой скорости эмиссии и 
захвата электронов на уровень Ес - 0,17 эВ в об-
разцах кремния с Schottky барьером и на p–i–n 
диодах. Наблюдалось два типа уровней, имею-
щих различную скорость захвата, но неразличи-
мые скорости эмиссии. Но только А-центр имеет 
высокую скорость захвата электрона и сечение 
∼1,0·10-14 см2, независимое от температуры. 
Медленные центры захвата в образцах кремния с 
Schottky барьером обладают энергией активации 
(0,08 ± 0,015) эВ сечения захвата электрона на 
акцепторный уровень с термической энергией 
активации 0,17 эВ. В случае отжига при 277 оС в 
течение 4,5 ч он исчезал, а его концентрация не 
зависела от энергии электронного облучения (в 
противоположность дивакансии).  

Метод молекулярных орбиталей подтвердил 
результаты метода функционала плотности и 
представление о двухъямном потенциале дива-

кансии в нейтральном и заряженных состояниях 
в кремнии [6]. Расчет разностей энергий между 
абсолютным и метастабильным состояниями для 
V2

0 составил 0,07 эВ. Экспериментально показа-
но [7], что в кремнии энергия Hubbard (EH) для 
дивакансии в Q1 конфигурации равна 0,165 эВ, а 
в Q2 конфигурации 0,25 эВ и не зависит от числа 
захваченных электронов. Вблизи вакансии ΙSi 
создает давление несколько килобар на ближай-
шие от вакансии атомы и понижает энергетиче-
ское положение уровней на 0,03 - 0,09 эВ [8]. В 
работе [9] впервые предложена модель модифи-
кации дивакансии фоновыми примесями. На фо-
не значительного успеха в исследовании радиа-
ционных дефектов в кремнии [10] весьма скром-
но смотрятся подобные исследования в германии 
[11 - 15]. И только значительный прогресс в эпи-
таксиальном выращивании Si1-xGex толстых сло-
ев на кремниевой подложке удалось показать, 
что радиационные дефекты акцепторного и до-
норного типа уменьшают энергию в запрещен-
ной зоне с увеличением концентрации германия 
в кремнии [16, 17]. Это позволило увидеть раз-
личное поведение положительной и отрицатель-
ной дивакансии в зависимости от x. Несомнен-
ным успехом является утверждение, что в герма-
нии положительно заряженной вакансии не су-
ществует [12], а также предположение [18], что 
рост концентрации Е0.23 при комнатной темпера-
туре обусловлен захватом межузельного атома 
(ІGe) германия. Изучению проявления пар Френ-
келя в особо чистом p-Ge при низкотемператур-
ном γ-облучении посвящена работа [19]. Можно 
считать, что уровень Е-центра (Ес - 0,37 =/–) эВ 
определен достаточно надежно [20]. Уровень 
Е0.29 приписан дивакансии, а А-центру – уровень 
Е0.27 [18]. Свободная энергия ионизации,  
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скорость эмиссии и сечение захвата электронов 
были измерены для основных ловушек носите-
лей, которые производятся в n-Ge облучением 
электронами при комнатной температуре [21]. 
Неопределенность положений энергетических 
уровней дивакансии в различных зарядовых со-
стояниях в запрещенной зоне кремния и герма-
ния составила (0,03 ÷ 0,05) эВ. И одной из при-
чин является модификация уровней радиацион-
ных дефектов фоновыми примесями кислорода и 
углерода в образцах кремния и германия.  

Основной задачей данной работы явилось 
уточнение энергетических положений основных 
радиационных дефектов в различных зарядовых 
состояниях в запрещенной зоне кремния и гер-
мания в случае их нахождения вблизи фоновых 
примесей. 

 
Уровни дивакансии в кремнии 

 
На рис. 1 показана температурная зависи-

мость концентрации дырок в валентной зоне p-Si 
после облучения быстрыми нейтронами реактора 
и отжига. Расчет показал [7], что Ev + 0,21 эВ и 
Ev + 0,365 эВ уровни наблюдаются в равной кон-
центрации, свидетельствуя о том, что эти дефек-
ты находится в одном и том же зарядовом со-
стоянии. Так как Ev + 0,210/+ эВ – это положение 
в запрещенной зоне кремния положительно за-
ряженной дивакансии, тогда Ev + 0,365 эВ и 
Ev + 0,20 эВ – это положение V2(0/+) в первой и 
второй конфигурациях соответственно. В облас-
ти температур (230 ÷ 300) К дивакансии меняют 
свою конфигурацию: экспериментальные значе-
ния концентрации дырок в валентной зоне лежат 
выше теоретической кривой. При повышении 
температуры на образце дырки, освободившись с 
уровня Ev + 0,21 эВ, обладают энергией недоста-
точной, чтобы быть захваченными на уровень 
Ev + 0,365 эВ. При этих флюенсах облучения вы-
сокоомного кремния дивакансии после изохрон-
ного отжига (200 - 325) 0С переходят из первой 
во вторую конфигурацию (см. рис. 1) даже при 
комнатной температуре. Известно [5], что энер-
гия активации дефекта складывается из энталь-
пии ионизации и энергии, определяющей веро-
ятность захвата на Ес - 0,17 эВ уровень. Этот 
уровень следует скорректировать на энергию, 
определяющую температурную зависимость се-
чения захвата электрона. Тогда этот радиацион-
ный дефект с энтальпией ионизации (0,09 эВ) в 
запрещенной зоне кремния будет расположен 
Ec - 0,09 эВ относительно дна зоны проводимо-
сти . В случае отжига при 277 оС этот дефект ис-
чезал, что совпадает с температурой отжига ди-
вакансий. Концентрация этого дефекта, как и 

А-центра, не зависит от энергии электронного 
облучения. В работе [5] также показано, что Ec -
 0,09 эВ дефекты в кислородном кремнии и в без 
кислородных p-i-n диодах показывают сравни-
тельно малую концентрацию по отношению к А-
центру. 

 

а 

б 
Рис. 1. Температурная зависимость концентрации но-
сителей в p-Si (р00 = 2,62·1011 см-3, p00 = 7,09·1011 см-3), 
облученного быстрыми нейтронами реактора (Фа = 
= 5,0 · 1012 no·см-2, Фб = 3,0 · 1013 no·см-2) соответст-
венно, после изохронного отжига при температуре: 
а – 1 - 200 оС; 2 - 225 0С; 3 - 250 0С; б – 1 - 250 оС; 
2 - 275 0С; 3 - 300 0С; 4 - 325 0С. • - эксперимент; 
–— - расчет; отжиг - 30 мин.  

 
Вспомним, что эти дефекты с медленным за-

хватом электронов наблюдались на образцах с 
барьером Schottky. В таких структурах следует 
учитывать наличие большого количества дефек-
тов вблизи поверхности кремния (в особенности 
вакансий). В виду высокой концентрации вакан-
сий вблизи поверхности велика вероятность ра-
диационной вакансии образовать дивакансию, 
объединившись с вакансией вблизи поверхности. 
Поэтому скорость введения дивакансий в образ-
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цах с барьером Schottky уже не будет зависеть от 
энергии электронного облучения. Эксперимен-
тально показано [7], что в кремнии энергия Hub-
bard (EH) для дивакансии в Q1 конфигурации 
равняется 0,165 эВ, а в Q2 конфигурации 0,25 эВ 
и не зависит от числа захваченных электронов. 
Тогда можно предположить, что Ec - 0,09 эВ  
является дивакансией в трижды отрицательном 
заряженном состоянии в первой конфигурации. 

А в отрицательном и дважды отрицательном 
зарядовом состоянии положение уровней дива-
кансии в кремнии во второй конфигурации рав-
ны (Ес - 0,42) эВ и (Ес - 0,17) эВ соответственно. 
При этом также предполагалось, что энергия 
Hubbard не зависит от числа захваченных элек-
тронов. Уровни различных зарядовых состояний 
дивакансии в кремнии в зависимости от конфи-
гурации Q1 или Q2 представлены в табл. 1.  

 
Таблица 1. Энергетическое положение уровней дивакансии в различном зарядовом состоянии 

в кремнии и германии в зависимости от ее атомной конфигурации, эВ  
 

Атомная 
конфигурация 

Зарядовое состояние дивакансии EH ΔE 
3-/2- 2-/- -/0 0/0 0/+   

Si Q1 Ec - 0,09 Ec - 0,261 Ec - 0,426 Ev + 0,53 Ev + 0,365 0,165  
Q2 Ec + 0,08 Ec - 0,17 Ec - 0,42 Ev + 0,45 Ev + 0,20 0,25  

Ge Q1 Ec - 0,25 Ev + 0,25 Ev + 0,085 Ev - 0,08  0,165 0,16 
Q2 Ec - 0,05 Ec - 0,30 Ev + 0,11 Ev - 0,14  0,25 0,13 

 
Уровни дивакансии в германии 

 
Показано, что в n-типе проводимости Si1-xGex 

(0 < х < 0,5) дивакансии уменьшают энергетиче-
ское положение акцепторных уровней относи-
тельно дна зоны проводимости, а в р-типе отно-
сительно потолка валентной зоны за счет повы-
шения энергии валентной зоны [16]. Это правило 
относится и к другим радиационным дефектам, 
которые подробно исследованы в работе [20], 
например к Е-центрам.  

На рис. 2 представлены результаты такого по-
ведения акцепторных и донорных уровней дива-
кансии, полученные в работе [16]. Наблюдалось 
отсутствие непрерывности ~ 0,07 эВ в положе-
нии V2(–/0) уровня дивакансии, когда он пересе-
кает середину запрещенной зоны, как можно ви-
деть на рис. 2, б. После пересечения середины 
запрещенной зоны Si1-xGex отрицательно заря-
женная и положительно заряженная дивакансии 
относительно дна зоны проводимости не изме-
няют своего положения при увеличении концен-
трации германия в кремнии. Все вышеизложен-
ное позволяет определенно утверждать, что на-
блюдаемый разрыв ∼0,07 эВ как раз и связан с 
конфигурационным переходом дивакансии из Q1 
в Q2 конфигурацию. На рис. 2, а есть все основа-
ния предположить, что наблюдается нейтраль-
ный уровень Ec - 0,53 эВ дивакансии, которая из 
Q1 конфигурации при определенной концентра-
ции германия в кремнии переходит в Q2 конфи-
гурацию с нейтральным Ec - 0,45 эВ уровнем. 

Зависимость ширины запрещенной зоны  
Si1-xGex (Eg) от концентрации германия (х) в крем-
нии можно определить согласно выражениям [16]  

 

2( ) ( ) 0,43 0,206Eg x Eg Si x x= − ⋅ + ⋅ , (x < 0,85); 
 

2( ) 1,169 / ( )Eg Si T T= − α⋅ β + .  

 
Концентрация германия, х 

а 

 
Концентрация германия, х 

б 
Рис. 2. Энтальпия ионизации дивакансии в различных 
зарядовых состояниях: в нейтральном (а) и в отрица-
тельно заряженных и положительном состоянии (б) 
относительно дна зоны проводимости Si1-xGex в зави-
симости от концентрации германия (х) в кремнии [16]. 
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При α = 4,9 ⋅ 10-4 эВ/K, β = 655 К, T = 300 K, 
x = 0,5, тогда Eg(x) = 0,9565 эВ. 

Определив положение в Si1-xGex уровней ди-
вакансии относительно потолка валентной зоны 
при х = 0,5 и учитывая повышение энергии ва-
лентной зоны при переходе к германию, получим 
положение уровней дивакансии в запрещенной 
зоне в Q1 и Q2 конфигурациях в монокристаллах 
германия. Уровни различных зарядовых состоя-
ний дивакансии в кремнии и германии в зависи-
мости от конфигурации Q1 или Q2 представлены 
в табл. 1 соответственно.  
 

Модификция уровней дивакасии 
в кремнии и германии  

 
В работе [9] предложена схема уровней соб-

ственных радиационных дефектов, которая бази-
руется не только на литературных данных. Она 
учитывает следующие положения: 1) радиацион-
ные дефекты создают дополнительные уровни 
энергии электронов в запрещенной зоне, причем 
собственные дефекты в кремнии амфотерны; 
2) при захвате одного или второго электрона на 

акцепторные уровни дивакансии или димеж-
узлия положение их в запрещенной зоне кремния 
или германия изменяется на величину ΔЕ0 = 
= 0,165 ± 0,005 эВ, а в случае вакансий или  
межузлий – это значение удваивается; 3) присое-
динение углерода к дивакансии повышает энер-
гетическое положение акцепторных уровней ди-
вакансии на величину ΔЕ1 = 0,035 эВ и понижает 
энергию донорных уровней, а присоединение 
кислорода к дивакансии понижает энергию ак-
цепторных уровней и повышает энергетическое 
положение донорных уровней дивакансии на ве-
личину ΔЕ2 = 0,06 эВ. В табл. 2 и 3 представлены 
уровни дивакансии, модифицированные фоно-
выми примесями Oi и Ci. Исходя из того, что 
энергии Hubbard дивакансии в Q1 и Q2 конфигу-
рациях в кремнии и германии соответственно 
равны и не зависят от числа захваченных элек-
тронов, можно предположить, что модификация 
дивакансии в германии в Q1 конфигурации при-
месями Oi и Ci будет изменять энергетические 
уровни акцепторные и донорные на ту же вели-
чину, как и в кремнии. 

 
Таблица 2. Уровни дивакансии в кремнии при модификации их фоновыми примесями, эВ  

 
Зарядовое 
состояние V2(Q1) V2Ci V2Oi V2COi V2CiΙsi Ιsi Ι2si 

3-/2- Ec - 0,09 Ec + 0,01 Ec - 0,275 Ec - 0,17 Ec - 0,14 Ec - 0,04 Ec + 0,015 
2-/- Ec - 0,261 Ec - 0,19 Ec - 0,38 Ec - 0,31 Ec - 0,31 Ec - 0,37 Ec - 0,15 
-/0 Ec - 0,426 Ec - 0,39 Ec - 0,485 Ec - 0,45 Ec - 0,48 Ev + 0,42 Ec - 0,315 
0/0 Ev + 0,53 Ev + 0,53 Ev + 0,53 Ev + 0,53 Ev + 0,53 Ev + 0,09 Ec - 0,48 
0/+ Ev + 0,365 Ev + 0,33 Ev + 0,425 Ev + 0,39 Ev + 0,36  Ev + 0,475 

2+/+ Ev + 0,21 Ev + 0,13 Ev + 0,32 Ev + 0,25 Ev + 0,19  Ev + 0,31 
EH 0,165 0,20 0,105 0,14 0,17 0,33 0,165 

 
Таблица 3. Уровни дивакансии в германии при модификации их фоновыми примесями, эВ 

 

Зарядовое 
состояние V2(Q1) V2Ci V2Oi V2COi V2CΙGe ΙGe Ι2Ge 

3-/2- Ec - 0,25 Ec - 0,245 Ev + 0,235 Ec - 0,325 Ec - 0,235 Ec - 0,19 Ec - 0,135 
2-/- Ev + 0,25 Ev + 0,32 Ev + 0,13 Ev + 0,20 Ev + 0,26 Ev + 0,14 Ec - 0,30 
-/0 Ev + 0,085 Ev + 0,12 Ev + 0,025 Ev + 0,06 Ev + 0,09  Ev + 0,20 
0/0 Ev - 0,08 Ev - 0,08 Ev - 0,08 Ev - 0,08 Ev - 0,08  Ev + 0,035 
EH 0,165 0,20 0,105 0,14 0,17 0,33 0,165 

 
Таблица 4. Уровни А центров в кремнии при модификации их фоновыми примесями, эВ 

 

Зарядовое 
состояние VOi VOiΙsi VOiΙ2si VOiCi VOiH VOiHΙ2 VOiP 

2-/-  Ec + 0,06 Ec - 0,00  Ec + 0,075 Ec - 0,045  
-/0 Ec - 0,175 Ec - 0,205 Ec - 0,235 Ec - 0,14 Ec - 0,25 Ec - 0,31 Ec - 0,105 
0/0 Ec - 0,47 Ec - 0,47 Ec - 0,47 Ec - 0,47 Ev + 0,545 Ev + 0,54 Ec - 0,47 
0/+ Ev + 0,355 Ev + 0,385 Ev + 0,415 Ev + 0,32 Ev + 0,22 Ev + 0,28 Ev +0,285 

2+/+ Ev + 0,06 Ev + 0,12 Ev + 0,18 Ev - 0,01  Ev + 0,02  
EH 0,295 0,265 0,235 0,33 0,325 0,265 0,365 
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Таблица 5. Уровни А-центров в германии при модификации их фоновыми примесями, эВ 
 
Зарядовое 
состояние VOi VOiΙGe VOiΙ2Ge VOiC VOiP VOiCΙGe 

-/0 Ec - 0,20 Ec - 0,23 Ec - 0,26 Ec - 0,165 Ec - 0,13 Ec - 0,19 
0/0 Ev + 0,17 Ev + 0,17 Ev + 0,17 Ev + 0,17 Ev + 0,17 Ev + 0,17 
EH 0,295 0,265 0,235 0,33 0,365 0,30 

 
Модификация уровней А-центра 

в кремнии и германии 
 

Следует внести еще некоторые уточнения в 
модель модификации радиационных дефектов, 
таких как дивакансия и А-центры в кремнии и 
германии. Присоединение межузельного атома 
кремния или германия понижает энергетическое 
положение акцепторного уровня А-центра на 
0,03 эВ и повышает энергию донорного уровня 
на 0,03 эВ. В случае присоединения димежузлия 
к А-центру энергетическое положение его акцеп-
торного уровня изменяется уже на 0,06 эВ анало-
гично модификации дивакансии атомом кисло-
рода. Углерод модифицирует А-центры в крем-
нии и германии так же, как и дивакансии. В 
табл. 4 и 5 представлены уровни А-центров, мо-
дифицированные фоновыми примесями Oi и Ci.  

Модификация уровней вакансии 
в кремнии и германии 

 
При облучении ядерными частицами вакансия 

и межузельный атом могут находиться достаточ-
но близко и образовать дефект, получивший на-
звание пара Френкеля. Вблизи вакансии ΙSi или 
ΙGe создает давление до нескольких килобар на 
ближайшие от вакансии атомы и понижает энер-
гетическое положение уровней на 0,03 - 0,09 эВ 
[8]. Если вакансия оказывается вблизи фоновых 
примесей кислорода или углерода в кремнии или 
германии, то ее энергетическое положение в за-
прещенной зоне изменяется согласно модели мо-
дификации радиационных дефектов фоновыми 
примесями [9]. В табл. 6 и 7 представлены уров-
ни вакансии, модифицированные фоновыми при-
месями Oi и Ci в кремнии и германии. 

 
Таблица 6. Модификация вакансии фоновыми примесями в кремнии, эВ 

 
Зарядовое 
состояние V V-Oi V-O2i V-OiΙsi V-Ιsi V-COi VP 

2-/- Ec - 0,09 Ec - 0,21 Ec - 0,33 Ec - 0,27 Ec - 0,15 Ec - 0,14 Ec - 0,265 
-/0 Ec - 0,42 Ec - 0,48 Ec - 0,54 Ec - 0,51 Ec - 0,45 Ec - 0,445 Ec - 0,46 
0/0 Ev + 0,37 Ev + 0,37 Ev + 0,37 Ev + 0,37 Ev + 0,37 Ev + 0,37 Ev + 0,465 
0/+ Ev + 0,04 Ev + 0,10 Ev + 0,16 Ev + 0,13 Ev + 0,07 Ev + 0,065 Ev + 0,27 
EH, 0,33 0,27 0,21 0,24 0,30 0,305 0,195 

 
Таблица 7. Модификация вакансии фоновыми примесями в германии, эВ 

 
Зарядовое 
состояние V V-Oi V-O2i V-OiΙGe V-ΙGe V-COi VSb 

3-/2- Ec + 0,05 Ec - 0,13 Ec - 0,31 Ec - 0,22 Ec - 0,04 Ec - 0,03 Ec - 0,175 
2-/- Ec - 0,28 Ev + 0,26 Ev + 0,14 Ev + 0,20 Ev + 0,32 Ev + 0,33 Ec - 0,37 
-/0 Ev + 0,05 Ev - 0,01 Ev - 0,07 Ev - 0,04 Ev + 0,02 Ev + 0,025 Ev + 0,10 
EH 0,33 0,27 0,21 0,24 0,30 0,305 0,195 

 
Из табл. 6 и 7 видно, что вакансии в кремнии 

и германии, находясь только вблизи межузельно-
го атома кислорода, и по зарядовому состоянию, 
и по энергетическим уровням в запрещенных 
зонах полупроводников отличаются от хорошо 
известных уровней А-центра. Если атом кисло-
рода частично располагается в вакантном узле 
решетки, то энергия нейтрального уровня повы-
шается на 0,1 эВ, а дефект получает название 
А-центр. В табл. 6 и 7 приводятся предполагае-
мые уровни пар Френкеля (V - Ιsi) в кремнии и 
(V - ΙGe) в германии. Самым удивительным явля-
ется появление уровня в положительно заряжен-

ном состоянии в кремнии Ev + 0,13 эВ, когда ва-
кансия оказывается вблизи OiΙsi дефекта.  

Считается, что при облучении вакансии и  
межузельные атомы рождаются в нейтральном 
зарядовом состоянии. В p-Si вакансия существу-
ет в нулевом (0) или положительном зарядовом 
состоянии, а межузельный атом – в отрицатель-
ном или 0. Если образуется пара Френкеля, то в 
процессе облучения этот дефект может менять 
зарядовое состояние с положительного на отри-
цательный и таким образом мигрировать при 
сколь угодно низких температурах, согласно ио-
низационному механизму Bourgoin [22]. Пара 
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Френкеля, мигрируя по решетке кремния, захва-
тывается на межузельный атом кислорода с об-
разованием дефекта Ev + 0,13 эВ в положительно 
заряженном состоянии.  

 
Обсуждение проблемы  

 
Считается, что вакансия в кремнии – это де-

фект с отрицательной корреляционной энергией. 
Разница между энергией сжатия (EJT) Яна - Тел-
лера и энергией кулоновского взаимодействия 
между электронами определяет корреляционную 
энергию (η) [23] относительно потолка валент-
ной зоны: 

2 jTE Uη = ⋅ − . 
 

В запрещенной зоне полупроводника образу-
ются две полосы локализованных состояний, 
разделенные на величину внутриатомной энер-
гии (энергия Hubbard или корреляционная энер-
гия) [24]: U = E2 - E1. Здесь Е1 и Е2 − первая и 
вторая энергия ионизации радиационного цен-
тра. Моливер [25] показал, что EJT = 0,27 эВ, а 
авторы [23], что U = 0,25 эВ. Таким образом,  
η > 0 и, следовательно, вакансия обладает отри-
цательной корреляционной энергией. При за-
светке светом hν = 0,35 эВ [10] при сколь угодно 
низких температурах электрон, возбужденный с 
энергией 0,35 эВ, из валентной зоны захватыва-
ется на уровень (Ev + 0,29+/2+) эВ и понижает его 
энергию на U = 0,25 эВ, равной энергии взаимо-
действия захваченного электрона с собственны-
ми электронами дефекта. Тогда с помощью  
ЭПР-метода авторы [26] наблюдали уровень 

(Ev + 0,040/+) эВ в метастабильном состоянии, 
определенном как вакансия в положительно за-
ряженном состоянии. Таким образом, уровень 
(Ev + 0,29+/2+) эВ в кремнии является зеркальным 
отображением уровня (Ev - 0,29+/2+) эВ, если бы 
вакансия была бы дефектом с положительной 
корреляционной энергией. Можно даже предпо-
ложить, что межузельный атом кремния будет 
также дефектом с отрицательной корреляцион-
ной энергией, если будет доказано существова-
ние (Ev + 0,24) эВ уровня, принадлежащего ISI 
(0/+).  

 
Выводы 

 
Приведены значения энергетических уровней 

дивакансии в кремнии и германии в разных кон-
фигурациях. При модификации радиационных 
дефектов фоновыми примесями положение их 
нейтральных уровней в запрещенной зоне не из-
меняется. Энергия Hubbard является независи-
мой от числа электронов на радиационном де-
фекте, а ее величина зависит от фоновых приме-
сей вблизи вакансионного дефекта. Фоновые 
примеси модифицируют дивакансии в кремнии и 
германии только в Q1 конфигурации с большей 
дисторсией решетки.  

Показано, что у радиационных дефектов в 
германии отсутствуют донорные уровни, а энер-
гия Hubbard у дефектов такая же, как и у радиа-
ционных дефектов в кремнии. Фоновые примеси 
изменяют акцепторные и донорные уровни ра-
диационных дефектов в германии так же, как и в 
кремнии. 
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А. П. Долголенко 

 
МОДИФІКАЦІЯ  РАДІАЦІЙНИХ  ДЕФЕКТІВ  У  КРЕМНІЇ  І  ГЕРМАНІЇ 

ФОНОВИМИ  ДОМІШКАМИ 
 
Запропоновано модель модифікації основних рівнів відомих радіаційних дефектів у кремнії і германії. Енер-

гія Hubbard є незалежною від числа електронів на радіаційному дефекті, але її величина залежить від фонових 
домішок поблизу вакансійного дефекту. Якщо поблизу вакансійного дефекту розташоване міжвузля атома кис-
ню, то енергія негативно зарядженого акцепторного дефекту знижується на 0,06 еВ, а донорного підвищується 
на цю ж величину. Міжвузля атома кремнію або германію змінює рівні дефекту на 0,03 еВ. Атом вуглецю в  
міжвузлії змінює енергію вакансійного дефекту на 0,035 еВ, але в протилежному напрямку. Модифікація вакан-
сійних дефектів не змінює енергію нейтрального рівня дефекту в забороненій зоні кремнію та германію. 

Ключові слова: кремній, германій, швидкі нейтрони, дивакансія. 
 

A. P. Dolgolenko 
 

MODIFICATION  OF  RADIATION  DEFECTS  IN  Si  AND  Ge  BY  BACKGROUND  IMPURITY 
 

Model of modification of basic levels of the known radiation defects in silicon and a germanium is offered. Energy 
of Hubbard is independent of number of electrons on radiation defect, and its size depends on base-line admixtures 
near-by vacancy defect. If near-by vacancy defect of the interstitial atom of oxygen is located, then energy of the nega-
tively-charged acceptor defect is reducing on 0.06 eV, and energy of donor rises on the same size. The interstitial atom 
of silicon and of germanium changes the levels of defect on 0.03 eV. The atom of carbon in the interstitial site changes 
energy of vacancy defect on 0.035 eV, but in opposite direction. Modification of vacancy defects does not change ener-
gy of neutral defect level in the band gap in silicon and germanium. 

Keywords: silicon, germanium, fast neutron, divacancy.  
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