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1. Âñòóï

Iíôîðìàöiÿ ïðî êîåôiöi¹íò äèôóçi¨ äîìiøîê i äåôåêòiâ ó íàïiâïðîâiäíèêàõ òà ãåòå-
ðîñòðóêòóðàõ íà ¨õ îñíîâi âàæëèâà äëÿ ðîçóìiííÿ ïðîöåñiâ ôîðìóâàííÿ ¨õíüî¨ ñòðóêòó-
ðè òà âëàñòèâîñòåé. Öåé ïàðàìåòð âèçíà÷à¹, ÿê ñàìå ðîçïîäiëÿþòüñÿ äîìiøêîâi àòîìè
ïiä ÷àñ òåõíîëîãi÷íèõ ïðîöåñiâ, çîêðåìà äèôóçiéíîãî ëåãóâàííÿ, éîííî¨ iìïëàíòàöi¨ òà
òåðìi÷íî¨ îáðîáêè. Âðàõóâàííÿ äèôóçi¨ äåôåêòiâ äà¹ çìîãó êðàùå êîíòðîëþâàòè ÿêiñòü
êðèñòàëó òà ñòàáiëüíiñòü õàðàêòåðèñòèê íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ïðèëàäiâ. Îäíèì ç ôàêòî-
ðiâ, ÿêèé ìîæå âïëèâàòè íà êîåôiöi¹íò äèôóçi¨ ¹ ìåõàíi÷íà äåôîðìàöiÿ [1, 2]. Àâòîðàìè
ðîáiò [1, 2, 3, 4] äîñëiäæåíî âïëèâ íåîäíîðiäíèõ ïîëiâ ìåõàíi÷íîãî íàïðóæåííÿ ðiçíîãî
âèäó íà õàðàêòåðèñòèêè ìiãðàöi¨ òî÷êîâèõ äåôåêòiâ � âàêàíñié i ìiæâóçëîâèõ àòîìiâ. Ó
ðîáîòàõ [2, 5] äîñëiäæåíî çìiíó åíåðãåòè÷íîãî ðåëü¹ôó ìiãðàöi¨ âàêàíñié i ìiæâóçëîâèõ
àòîìiâ çà íàÿâíîñòi ãðàäi¹íòà ìåõàíi÷íîãî íàïðóæåííÿ.

Äëÿ âàêàíñié òà äîìiøîê çàìiùåííÿ ç éîííèì ðàäióñîì, ìåíøèì âiä éîííîãî ðàäi-
óñà çàìiùåíîãî àòîìà, åíåðãåòè÷íî âèãiäíîþ ¹ ìiãðàöiÿ â îáëàñòü äåôîðìàöié ñòèñêó [2],
à äëÿ ìiæâóçëîâèõ àòîìiâ, äîìiøîê âïðîâàäæåííÿ òà äîìiøîê çàìiùåííÿ ç éîííèì ðà-
äióñîì, áiëüøèì âiä éîííîãî ðàäióñà çàìiùåíîãî àòîìà, � â îáëàñòü äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãó
[5].

Òàêèì ÷èíîì, íàÿâíiñòü íåîäíîðiäíî¨ ìåõàíi÷íî¨ íàïðóãè ïðèçâîäèòü äî âèíèêíå-
ííÿ äîäàòêîâîãî äåôîðìàöiéíîãî ïîòîêó âëàñíèõ äåôåêòiâ òà äîìiøîê, òîáòî äî çìiíè
¨õ êîíöåíòðàöi¨. À öå, ñâî¹þ ÷åðãîþ, ¹ ïðè÷èíîþ çìiíè ¨õ êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ [6, 7, 8].

Ïðè÷èíîþ âèíèêíåííÿ íåîäíîðiäíî¨ äåôîðìàöi¨ ó ãåòåðîñòðóêòóðàõ ìîæå áóòè ÿê
íàÿâíiñòü òî÷êîâèõ äåôåêòiâ òà äèñëîêàöié [9], òàê i íåâiäïîâiäíiñòü ïàðàìåòðiâ  ðàòîê
êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ [10].

Íåçâàæàþ÷è íà âåëèêó êiëüêiñòü åêñïåðèìåíòàëüíèõ äîñëiäæåíü [1, 2, 3, 4, 5, 11]
ùîäî âïëèâó äåôîðìàöiéíèõ åôåêòiâ íà ïðîöåñ äèôóçi¨, íà ñüîãîäíi âiäñóòíÿ ìàòåìà-
òè÷íà ìîäåëü, ÿêà á äîçâîëÿëà ïðîãíîçóâàòè êîíöåíòðàöiéíi ïðîôiëi âëàñíèõ äåôåêòiâ
i ÷óæîðiäíèõ äîìiøîê òà ¨õ êîåôiöi¹íò äèôóçi¨ ó íàïðóæåíèõ ãåòåðîñèñòåìàõ. Ó ðÿ-
äi ðîáiò [12, 13, 14, 15] ðîçðîáëåíî ìàòåìàòè÷íi ìîäåëi äëÿ îïèñó âïëèâó äåôîðìàöi¨
íà ïðîöåñ äèôóçi¨ â îá'¹ìíèõ íàïiâïðîâiäíèêàõ, àáî øàðóâàòèõ ñòðóêòóðàõ. Çîêðåìà,
ó ðîáîòi [12] çàïðîïîíîâàíî ìîäåëü äèôóçi¨, ó ÿêié âðàõîâàíî âïëèâ ëîêàëüíî¨ ìåõàíi-
÷íî¨ äåôîðìàöi¨ íà êîåôiöi¹íò äèôóçi¨ òà øâèäêiñòü ïåðåíîñó ðå÷îâèíè â êîìïîçèòíèõ
ñåðåäîâèùàõ, à äëÿ îá÷èñëåíü âèêîðèñòàíî ìåòîä ñêií÷åíèõ ðiçíèöü. Ó ðîáîòi [13] ðîç-
ðîáëåíî îäíîìiðíó ìàòåìàòè÷íó ìîäåëü âçà¹ìîçâ'ÿçêó äèôóçi¨ òà äåôîðìàöi¨ ó áiíàðíèõ
øàðàõ, äå äèôóçiÿ ÷àñòèíîê ñïðè÷èíÿ¹ ëîêàëüíi äåôîðìàöi¨, à êîíöåíòðàöiéíi ãðàäi¹í-
òè âèêëèêàþòü ìåõàíi÷íi íàïðóæåííÿ. Ìàòåìàòè÷íà ìîäåëü, ÿêà ïðåäñòàâëåíà ó ðîáîòi
[14], âêëþ÷à¹ çàëåæíiñòü êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ òà õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó âiä ëîêàëüíî¨ äå-
ôîðìàöi¨ êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè, ðîçãëÿäàþ÷è ñòèñíåííÿ i ðîçòÿãíåííÿ àòîìíèõ øàðiâ, ùî
äîçâîëÿ¹ ïåðåäáà÷àòè çìiíó ïðîôiëiâ êîíöåíòðàöi¨ ïiä âïëèâîì ìåõàíi÷íîãî íàâàíòàæå-
ííÿ. Îäíàê, ó âñiõ öèõ ðîáîòàõ íå áåðåòüñÿ äî óâàãè äåôîðìàöiÿ, ÿêà âèíèêà¹ â îêîëi
ãåòåðîìåæ, ùî ¹ âàæëèâèì äëÿ òî÷íîãî ïðîãíîçóâàííÿ äèôóçiéíèõ ïðîöåñiâ ó ðåàëüíèõ
íàïðóæåíèõ ñòðóêòóðàõ.

Äëÿ ôîðìóâàííÿ íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ãåòåðîñòðóêòóð ç íàïåðåä çàäàíèìè ôiçè-
÷íèìè âëàñòèâîñòÿìè âàæëèâîþ ¹ iíôîðìàöiÿ ïðî çàêîíîìiðíîñòi çìiíè êîåôiöi¹íòà
äèôóçi¨ iìïëàíòîâàíèõ äîìiøîê i âëàñíèõ òî÷êîâèõ äåôåêòiâ ïiä âïëèâîì ìåõàíi÷íèõ
íàïðóã [11], ùî é âèçíà÷à¹ àêòóàëüíiñòü ðîáîòè.
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Ìåòîþ öi¹¨ ðîáîòè ¹ ðîçðîáêà ìàòåìàòè÷íî¨ ìîäåëi ÿâèùà äèôóçi¨ òî÷êîâèõ äå-
ôåêòiâ ó íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ãåòåðîñèñòåìàõ, ÿêà á âðàõîâóâàëà íàÿâíiñòü äåôîðìàöi¨,
ñòâîðåíî¨ ñàìèìè äåôåêòàìè, òà äåôîðìàöi¨, ÿêà âèíèêà¹ â îêîëi ãåòåðîìåæi ìàòåðià-
ëiâ iç ðiçíèìè ïàðàìåòðàìè  ðàòîê. Ó ðîáîòi â ìåæàõ ðîçðîáëåíî¨ ìàòåìàòè÷íî¨ ìîäåëi
äîñëiäæåíî âïëèâ íåâiäïîâiäíîñòi ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ i êîí-
öåíòðàöi¨ äîìiøîê íà ¨õ êîåôiöi¹íò äèôóçi¨ ó íàïðóæåíié òðèøàðîâié ãåòåðîñòðóêòóði
GaAs/InAs/GaAs.

2. Ïîñòàíîâêà ïðîáëåìè

Âçà¹ìîäiÿ äîìiøîê iç ïîëåì äåôîðìàöi¨, ñòâîðåíèì ÿê íåóçãîäæåííÿì êðèñòàëi-
÷íèõ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ, òàê i äîìiøêàìè, çóìîâëþ¹ ïðîñòîðîâèé ïåðå-
ðîçïîäië îñòàííiõ. Öå ìîæå ïðèçâåñòè äî çìiíè êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨, à òàêîæ ÿê äî íà-
êîïè÷åííÿ, òàê i äî çìåíøåííÿ ÷èñëà äåôåêòiâ ó àêòèâíié îáëàñòi çàëåæíî âiä õàðàêòåðó
äåôîðìàöi¨.

Ðîçãëÿíåìî íàïðóæåíó ãåòåðîñèñòåìó ÀÂÀ, ùî ñêëàäà¹òüñÿ ç òðüîõ øàðiâ (ðèñ. 1)
iç ñåðåäíüîþ êîíöåíòðàöi¹þ äîìiøîê N0. Ó çâ'ÿçêó ç òèì, ùî òîâùèíà øàðó À çíà÷íî
ïåðåâèùó¹ òîâùèíó âíóòðiøíüîãî øàðó Â (l >> 2a), ìîæíà çíåõòóâàòè äåôîðìàöi¹þ
çîâíiøíiõ øàðiâ À.

Ìåõàíi÷íà äåôîðìàöiÿ ó øàði Â ìîäåëþ¹òüñÿ êóñêîâî-ëiíiéíîþ ôóíêöi¹þ:

ε(x) = ε0
|x|
a
, |x| ≤ a. (1)

Ðèñ. 1. Äåôîðìàöiÿ òðèøàðîâî¨ ãåòåðîñèñòåìè ABA.

Äåôîðìàöiÿ, ÿêà âèíèêëà âíàñëiäîê íåóçãîäæåííÿ ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ-
÷èõ øàðiâ À òà Â, îïèñó¹òüñÿ òàêèìè êîìïîíåíòàìè òåíçîðà äåôîðìàöi¨:

εyy = εzz = ε∥ =
aA − aB

aB
,

εxx = −2C12

C11

εyy.

äå aA òà aB � ïàðàìåòðè  ðàòîê øàðiâ À òà Â, âiäïîâiäíî.
Âåëè÷èíà äåôîðìàöi¨ íà ìåæi øàðiâ À òà Â âèçíà÷à¹òüñÿ ÿê

ε0 = 2ε∥ + εxx. (2)
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Â ðåçóëüòàòi ñàìîóçãîäæåíî¨ âçà¹ìîäi¨ äîìiøîê iç äåôîðìàöiéíèì ïîëåì ãåòåðî-
ñòðóêòóðè, ÿêå ñòâîðþ¹òüñÿ ÿê âíàñëiäîê íåóçãîäæåííÿ ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ-
÷èõ ìàòåðiàëiâ, òàê i ÷åðåç íàÿâíiñòü äîìiøîê, âiäáóâà¹òüñÿ ¨õ ïðîñòîðîâèé ïåðåðîçïîäië
[15, 16, 17]. Â îñíîâi ìîäåëi ïîêëàäåìî ìîäèôiêîâàíå äåôîðìàöiéíèìè åôåêòàìè çíà÷å-
ííÿ ïîòîêó äîìiøîê [5]:

J = − ∂

∂x

[
DN(x)

(
1− ε(x)

N1

Nb

)]
, (3)

äå D � êîåôiöi¹íò äèôóçi¨ äîìiøîê, N(x) � êîíöåíòðàöiÿ äîìiøîê, N1 � êîíöåíòðàöiÿ
àòîìiâ íàïiâïðîâiäíèêîâîãî ìàòåðiàëó íàïðóæåíîãî øàðó,

Nb =
kBT

W

1− 2ν

1− ν

ρ

r1
N1, (4)

W � âåëè÷èíà äèôóçiéíîãî áàð'¹ðà, kB � ñòàëà Áîëüöìàíà, T � òåìïåðàòóðà, ν � êîåôi-
öi¹íò Ïóàññîíà, r1 � õàðàêòåðíèé ðàäióñ äèôóçiéíîãî êàíàëó, ρ � êîíñòàíòà, ÿêà âõîäèòü
ó âèðàç äëÿ ìîäåëüíîãî ïîòåíöiàëó âiäøòîâõóâàííÿ ìiæ àòîìàìè:

U(r) ∼ e−r/ρ.

Ïîòiê äåôåêòiâ ó íàïðóæåíié ãåòåðîñòðóêòóði ñêëàäà¹òüñÿ ç äâîõ ÷àñòèí:
1) çâè÷àéíîãî äèôóçiéíîãî (ãðàäi¹íòíîãî) ïîòîêó:

Jd = −Def
∂N(x)

∂x
,

ç ïåðåíîðìîâàíèì êîåôiöi¹íòîì äèôóçi¨ Def âíàñëiäîê çìiíè åôåêòèâíèõ ðîçìiðiâ äè-
ôóçiéíèõ êàíàëiâ ïiä âïëèâîì íàïðóæåíü ó ãåòåðîñòðóêòóði,

Def = D

[
1− N1

Nb

1

2a

∫ a

−a

ε(x) dx

]
; (5)

2) äåôîðìàöiéíîãî ïîòîêó:

Jp = D
N1

Nb

∂ε(x)

∂x
,

ÿêèé âèíèêà¹ çà íàÿâíîñòi íåîäíîðiäíî¨ äåôîðìàöi¨.
Ñòàöiîíàðíèé ðîçïîäië äîìiøîê ó íàïðóæåíié êðèñòàëi÷íié ñèñòåìi ÀÂÀ çíàõîäè-

òüñÿ øëÿõîì ðîçâ'ÿçàííÿ ìîäèôiêîâàíîãî ìåõàíiêî-äåôîðìàöiéíèìè åôåêòàìè ðiâíÿííÿ
äèôóçi¨:

Def
∂2N(x)

∂x2
− ∂

∂x

(
DN(x)

N1

Nb

∂ε(x)

∂x

)
= 0. (6)

Ïåðåïèøåìî ðiâíÿííÿ (6) ó âèãëÿäi:

Def
∂2N(x)

∂x2
− V

∂N

∂x
−DN(x)

N1

Nb

∂2ε(x)

∂x2
= 0, (7)

äå V = DN1

Nb

∂ε
∂x

� øâèäêiñòü äîìiøîê, îòðèìàíà ïiä äi¹þ ãðàäi¹íòà äåôîðìàöiéíîãî ïîëÿ,
ùî âèíèêà¹ âíàñëiäîê íåîäíîðiäíî¨ äåôîðìàöi¨.

Ðîçâ'ÿçîê äèôåðåíöiàëüíîãî ðiâíÿííÿ (7) çíàõîäèâñÿ ó êîæíié îáëàñòi ãåòåðîñòðó-
êòóðè îêðåìî. Îáëàñòi BI i BII âiäðiçíÿþòüñÿ òèì, ùî øâèäêiñòü äîìiøîê ïiä äi¹þ ãðàäi-
¹íòà äåôîðìàöiéíîãî ïîëÿ ìà¹ ïðîòèëåæíèé íàïðÿì. Öå ïîâ'ÿçàíî ç òèì, ùî øâèäêiñòü
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äîìiøîê, îòðèìàíà ó ïîëi íåîäíîðiäíî¨ äåôîðìàöi¨, ñòâîðåíî¨ ÿê âíàñëiäîê íåóçãîäæåí-
íÿ ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ, òàê i íàÿâíiñòþ äîìiøîê, ¹ ïðîïîðöié-
íîþ äî ãðàäi¹íòà äåôîðìàöi¨ V ∼ ∂ε

∂x
[11].

Íà ìåæàõ øàðiâ ãåòåðîñòðóêòóðè (x = −a, x = 0, x = a) ïîâèííi âèêîíóâàòèñü
óìîâè ðiâíîñòi êîíöåíòðàöié äîìiøîê, à òàêîæ ¨õ ïîòîêiâ:

N(−a− 0) = N(−a+ 0), J(−a− 0) = J(−a+ 0),

N(0−) = N(0+), J(0−) = J(0+),

N(a− 0) = N(a+ 0), J(a− 0) = J(a+ 0).

(8)

Êðiì öüîãî, ââàæà¹ìî, ùî ïiñëÿ âèìêíåííÿ äæåðåëà iìïëàíòóþ÷èõ äîìiøîê ïîòiê êðiçü
ïîâåðõíi êðèñòàëi÷íî¨ ñèñòåìè âiäñóòíié (âiäáèâíi ìåæi) [4]:

J(−l) = J(l) = 0. (9)

Ïðè çàäàíèõ óìîâàõ êiëüêiñòü äîìiøîê, ùî ïåðåáóâà¹ â ãåòåðîñèñòåìi, áóäå çàëèøàòèñü
ïîñòiéíîþ, òîáòî ïîâèííà âèêîíóâàòèñü óìîâà:∫ l

−l

N(x) dx = Q. (10)

äå Q � êiëüêiñòü äîìiøîê ó êðèñòàëi÷íié ñòðóêòóði, ùî ïðèïàäà¹ íà îäèíèöþ ïëîùi
ïîïåðå÷íîãî ïåðåðiçó, 2l � òîâùèíà ãåòåðîñòðóêòóðè.

Ó âiäïîâiäíîìó îäíîðiäíîìó ìàòåðiàëi ïðè îäíàêîâèõ ôiçè÷íèõ óìîâàõ êiëüêiñòü
äîìiøîê, ùî ïðîíèêíóòü ó êðèñòàë çà ïåâíèé ÷àñ iìïëàíòàöi¨, ââàæà¹ìî ðiâíîþ êiëü-
êîñòi äîìiøîê, ùî ïðîíèêàþòü çà òàêèé æå ïðîìiæîê ÷àñó ó ãåòåðîñòðóêòóðó ç íàïðó-
æåíèìè øàðàìè. Öå òâåðäæåííÿ áóäå ñïðàâåäëèâèì ïðè âèêîíàííi íàñòóïíî¨ óìîâè:
Ld << l, äå Ld � åôåêòèâíà äèôóçiéíà äîâæèíà.

Ó ñòàöiîíàðíîìó âèïàäêó â ðåçóëüòàòi âiëüíî¨ äèôóçi¨ (íåíàïðóæåíà ãåòåðîñòðó-
êòóðà) ïðè çàäàíèõ óìîâàõ äîìiøêè ðîçïîäiëÿþòüñÿ ðiâíîìiðíî, òîáòî

Q = 2N0l. (11)

Ðîçâ'ÿçîê äèôåðåíöiàëüíîãî ðiâíÿííÿ (7), ÿêèé çàäîâiëüíÿ¹ óìîâàì (8)�(10), ìà-
òèìå âèãëÿä:

N(x) =



N0

1− a

l
− 1

k
(1− eka/l)

, |x| > a,

N0

1− a

l
− 1

k
(1− eka/l)

exp

[
k

l
(x+ a)

]
, −a ≤ x < 0,

N0

1− a

l
− 1

k
(1− eka/l)

exp

[
−k

l
(x− a)

]
, 0 ≤ x ≤ a,

(12)

äå k = − sign ε0
|V |
Def

l.
Äëÿ äîñëiäæåííÿ ïðîöåñiâ äèôóçi¨ äîìiøîê i òî÷êîâèõ äåôåêòiâ ó íàïðóæåíié ãå-

òåðîñèñòåìi âèêîðèñòàíî àíàëiòè÷íèé ìåòîä, ùî áàçó¹òüñÿ íà ðîçâ'ÿçàííi ìîäèôiêîâà-
íîãî ðiâíÿííÿ äèôóçi¨ ç óðàõóâàííÿì äåôîðìàöiéíîãî ïîëÿ. Ìåõàíi÷íèé ñòàí ñèñòåìè
îïèñàíî â ìåæàõ òåîði¨ ïðóæíîñòi, à âïëèâ íåîäíîðiäíî¨ äåôîðìàöi¨ âðàõîâàíî ÷åðåç
äîäàòêîâèé âíåñîê ó ïîòiê äîìiøîê. Ðîçâ'ÿçîê çàäà÷i îòðèìàíî øëÿõîì àíàëiòè÷íî-
ãî iíòåãðóâàííÿ ñòàöiîíàðíîãî äèôåðåíöiàëüíîãî ðiâíÿííÿ äèôóçi¨ ç óðàõóâàííÿì óìîâ
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íåïåðåðâíîñòi êîíöåíòðàöi¨ òà ïîòîêó íà ìåæàõ øàðiâ, à òàêîæ óìîâè çáåðåæåííÿ çà-
ãàëüíî¨ êiëüêîñòi äîìiøîê.

3. Îñíîâíi ðåçóëüòàòè

Äëÿ iëþñòðàöi¨ âèñíîâêiâ iç çàïðîïîíîâàíî¨ ìîäåëi äåôîðìàöiéíîãî ïåðåðîçïîäi-
ëó äîìiøîê ó òðèøàðîâèõ íàïðóæåíèõ ãåòåðîñòðóêòóðàõ ïðîñòåæèìî çà âïëèâîì íà-
ïðóæåíîãî øàðó In0,2Ga0,8As íà ïðîôiëü ñòàöiîíàðíîãî ðîçïîäiëó äîìiøîê êðåìíiþ ó
ãåòåðîñòðóêòóði GaAs/InxGa1−xAs/GaAs íàñòóïíèõ ðîçìiðiâ: a = 30 �A, l = 1 ìêì.
Ðåçóëüòàòè ðîçðàõóíêó êîîðäèíàòíî¨ çàëåæíîñòi êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê ïðè ðiçíèõ çíà-
÷åííÿõ ïàðàìåòðà k ïðåäñòàâëåíi íà ðèñ. 2. Äëÿ âiçóàëiçàöi¨ îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ áóëî
âèêîðèñòàíî ïðîãðàìíå ñåðåäîâèùå Wolfram Mathematica. Ïîìiòíî, ùî äîìiøêè íàêî-
ïè÷óþòüñÿ ó ñòèñíóòîìó øàði In0,2Ga0,8As. Ó ðåçóëüòàòi òàêîãî ïåðåðîçïîäiëó êîíöåí-
òðàöiÿ iìïëàíòîâàíèõ äîìiøîê ó íåíàïðóæåíié ÷àñòèíi (GaAs) ãåòåðîñòðóêòóðè ðiçêî
çìåíøó¹òüñÿ. I ïðè âåëèêèõ çíà÷åííÿõ ïàðàìåòðà k ¨õ êîíöåíòðàöiÿ ìîæå çìåíøóâà-
òèñÿ ó 30 ðàçiâ (k = 85) ïîðiâíÿíî ç íåíàïðóæåíîþ ñòðóêòóðîþ. Îñêiëüêè k = |V |

Def
l,

òî î÷åâèäíî, ùî çäàòíiñòü íàïðóæåíèõ øàðiâ çàòðèìóâàòè äèôóçiþ áóäå çðîñòàòè çi
çìåíøåííÿì åôåêòèâíîãî êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ Def . Öå ÿâèùå ïðîÿâëÿ¹òüñÿ ïîìiòíiøå
ïðè çíà÷íié çìiíi äåôîðìàöi¨ ç âiääàëåííÿì âiä ãåòåðîìåæ (V ∼ ∂ε

∂x
), òîáòî çíà÷íîþ

ìiðîþ âèçíà÷à¹òüñÿ ïðóæíèìè ñòàëèìè êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ ãåòåðîñòðóêòóðè òà
íåóçãîäæåííÿì ïàðàìåòðiâ ¨õ  ðàòîê.

Íàÿâíiñòü äîìiøîê íåíóëüîâîãî îá'¹ìó Ωi ïðèçâîäèòü äî çáiëüøåííÿ îá'¹ìó êðèñòà-
ëó òà ïåðåðîçïîäiëó ìåõàíi÷íèõ íàïðóæåíü ãåòåðîñòðóêòóðè. Ó íàéïðîñòiøîìó âèïàäêó
(Ωi = Ω0, äå Ω0 � îá'¹ì àòîìà ìàòðèöi) äåôîðìàöiÿ êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè âíàñëiäîê íàÿâ-
íîñòi äîìiøîê íåíóëüîâîãî îá'¹ìó âèçíà÷à¹òüñÿ âiäíîøåííÿì êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê äî
êîíöåíòðàöi¨ àòîìiâ ìàòåðiàëó iìïëàíòîâàíî¨ ìàòðèöi ε1(x) =

N(x)
N1

. Òîäi ïîâíó äåôîðìà-
öiþ ãåòåðîñòðóêòóðè, ñïðè÷èíåíó ÿê íåóçãîäæåííÿì ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ
ìàòåðiàëiâ, òàê i íàÿâíiñòþ äîìiøîê, ìîæíà çàïèñàòè ó âèãëÿäi:

U(x) = ε(x) + ε1(x) =


ε0

|x|
a
+

N(x)

N1

, |x| ≤ a,

N(x)

N1

, |x| > a.
(13)

Õàðàêòåð äåôîðìàöi¨ ãåòåðîñòðóêòóðè GaAs/InxGa1−xAs/GaAs âèçíà÷à¹òüñÿ äâî-
ìà ôàêòîðàìè: ðîçïîäiëîì äîìiøîê i íåâiäïîâiäíiñòþ ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ
ìàòåðiàëiâ ãåòåðîñèñòåìè. Áiëÿ ìåæ ãåòåðîñòðóêòóðè âèçíà÷àëüíèì ¹ äðóãèé ôàêòîð i,
âiäïîâiäíî, íàïðóæåíèé øàð InxGa1−xAs çàçíà¹ äåôîðìàöi¨ ñòèñêó. Ïðè âiääàëåííi âiä
ãåòåðîìåæi çìåíøó¹òüñÿ âïëèâ íåâiäïîâiäíîñòi ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ øàðiâ.
Òîäi õàðàêòåð äåôîðìàöi¨ ãåòåðîñòðóêòóðè âèçíà÷à¹òüñÿ ðîçïîäiëîì äîìiøîê. Ïðè÷î-
ìó, ïðè çðîñòàííi íåóçãîäæåííÿ ïàðàìåòðiâ êðèñòàëi÷íèõ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ ìàòå-
ðiàëiâ òà øâèäêîñòi çìiíè äåôîðìàöi¨ ç âiääàëåííÿì âiä ãåòåðîìåæi, ÿêà âèçíà÷à¹òüñÿ
ïðóæíèìè ñòàëèìè ìàòåðiàëó, ñïîñòåðiãà¹òüñÿ çáiëüøåííÿ äåôîðìàöi¨ â öåíòði âíóòði-
øíüîãî íàïðóæåíîãî øàðó. Ó íàïðóæåíèõ øàðàõ, îêðiì çâè÷àéíî¨ ãðàäi¹íòíî¨ äèôóçi¨,
ñóòò¹âó ðîëü âiäiãðàþòü äèôóçiéíi åôåêòè, iíäóêîâàíi äåôîðìàöiéíèì ïîëåì, ÿêå iñíó¹
â íàïðóæåíié ãåòåðîñèñòåìi. Äåôîðìàöiéíèé ïîòiê jp, ÿêèé âèíèêà¹ â òàêié ãåòåðîñèñòå-
ìi, ïðîïîðöiéíèé ãðàäi¹íòó ìåõàíi÷íîãî íàïðóæåííÿ. Çà íàÿâíîñòi ñòèñíóòèõ øàðiâ ó
ãåòåðîñòðóêòóði öåé ïîòiê ñïðèÿ¹ íàêîïè÷åííþ äîìiøîê ó íàïðóæåíèõ øàðàõ (ðèñ. 2).
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Ðèñ. 2. Ïåðåðîçïîäië êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê êðåìíiþ ó ãåòåðîñòðóêòóði

GaAs/InxGa1−xAs/GaAs: 1 �
|V |
Def

= 40 1/ìêì; 2 �
|V |
Def

= 80 1/ìêì (x=0,2)

Ó âèïàäêó âñåái÷íî¨ äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãó âíóòðiøíüîãî øàðó äåôîðìàöiéíèé ïîòiê
ïðèçâîäèòü äî ïåðåìiùåííÿ äîìiøîê iç ìåíø íåîäíîðiäíî-ðîçòÿãíóòî¨ îáëàñòi âíóòði-
øíüîãî øàðó (öåíòðó âíóòðiøíüîãî øàðó) äî ìåæ êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ ãåòåðîñòðó-
êòóðè.

Äëÿ òîãî, ùîá äîñëiäèòè âïëèâ íåâiäïîâiäíîñòi ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ
ìàòåðiàëiâ íà ïåðåðîçïîäië äîìiøîê ó øàðàõ ãåòåðîñòðóêòóðè ç äåôîðìàöi¹þ ðîçòÿãó
(ãåòåðîñòðóêòóðà InxGa1−xAs/GaAs/InxGa1−xAs), ïðîâåäåìî âiäïîâiäíi ðîçðàõóíêè êî-
îðäèíàòíî¨ çàëåæíîñòi ¨õ êîíöåíòðàöi¨ òà ïîâíî¨ äåôîðìàöi¨ U(x) ìàòåðiàëó ïðè âiä'¹ìíèõ
çíà÷åííÿõ ïàðàìåòðà k. ßê áà÷èìî ç ðèñ. 3, ó öüîìó âèïàäêó äîìiøêè ïðàêòè÷íî íå ïðî-
íèêàþòü ó âíóòðiøíi íàïðóæåíi øàðè.

Âíàñëiäîê öüîãî êîíöåíòðàöiÿ iìïëàíòîâàíèõ äîìiøîê ó çîâíiøíiõ øàðàõ ãåòåðî-
ñòðóêòóðè íåñóòò¹âî çðîñòà¹ ïîðiâíÿíî ç êðèñòàëi÷íîþ ñèñòåìîþ áåç íàïðóæåíèõ øàðiâ.
Ïðè÷îìó, ïðè çðîñòàííi âåëè÷èíè íåâiäïîâiäíîñòi ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ ìà-
òåðiàëiâ òðèøàðîâî¨ ãåòåðîñòðóêòóðè (çðîñòàííi ïàðàìåòðà k) ñïîñòåðiãà¹òüñÿ çìåíøåí-
íÿ êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê ó âíóòðiøíüîìó øàði. Òàêèé õàðàêòåð ñòàöiîíàðíîãî ðîçïîäiëó
iìïëàíòîâàíèõ äîìiøîê ìîæíà ïîÿñíèòè íà îñíîâi ìåõàíiêî-äåôîðìàöiéíîãî ìåõàíiçìó
äèôóçi¨.
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Ðèñ. 3. Ïåðåðîçïîäië êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê êðåìíiþ ó ãåòåðîñòðóêòóði

InxGa1−xAs/GaAs/InxGa1−xAs: 1 �
|V |
Def

= 40 1/ìêì; 2 �
|V |
Def

= 80 1/ìêì

(x=0,2)

Ó íàïðóæåíèõ øàðàõ, îêðiì çâè÷àéíî¨ ãðàäi¹íòíî¨ äèôóçi¨, ñóòò¹âó ðîëü âiäiãðà-
þòü äèôóçiéíi åôåêòè, iíäóêîâàíi äåôîðìàöiéíèì ïîëåì, ÿêå iñíó¹ â íàïðóæåíié ãåòå-
ðîñèñòåìi. Äåôîðìàöiéíèé ïîòiê jp, ÿêèé âèíèêà¹ â òàêié ãåòåðîñèñòåìi, ïðîïîðöiéíèé
ãðàäi¹íòó ìåõàíi÷íîãî íàïðóæåííÿ. Çà íàÿâíîñòi ñòèñíóòèõ øàðiâ ó ãåòåðîñòðóêòóði
öåé ïîòiê ñïðèÿ¹ íàêîïè÷åííþ äîìiøîê ó íàïðóæåíèõ øàðàõ (ðèñ. 2). Ó âèïàäêó âñåái-
÷íî¨ äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãó âíóòðiøíüîãî øàðó äåôîðìàöiéíèé ïîòiê ïðèçâîäèòü äî ïåðå-
ìiùåííÿ äîìiøîê iç ìåíø íåîäíîðiäíî-ðîçòÿãíóòî¨ îáëàñòi âíóòðiøíüîãî øàðó (öåíòðó
âíóòðiøíüîãî øàðó) äî ìåæ êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ ãåòåðîñòðóêòóðè (ðèñ. 3).

Íàïðóæåííÿ, ÿêi âèíèêàþòü â ãåòåðîñèñòåìi ÿê âíàñëiäîê íåâiäïîâiäíîñòi ïàðàìå-
òðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ, òàê i ÷åðåç íàÿâíiñòü äîìiøîê, ¹ ïðè÷èíîþ çìiíè
åôåêòèâíîãî ðîçìiðó äèôóçiéíîãî êàíàëó. Çàëåæíiñòü êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ íàïðóæåíî¨
ãåòåðîñèñòåìè âiä íåóçãîäæåííÿ ïàðàìåòðiâ  ðàòîê òà êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê âèçíà÷à¹-
òüñÿ ôîðìóëîþ (5). Ïiäñòàâèâøè ïåðåíîðìîâàíó äåôîðìàöiþ U(x) (13) ó ôîðìóëó (5),
îòðèìà¹ìî:
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Def

D
= 1−

(
N1

Nb

ε0
2
+

η · l/(ka)
1− a/l − 1

k

(
1− exp

(
ka
l

)) (exp(ka

l

)
− 1

))
(14)

äå η = N0

Nb
.

Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíî ðåçóëüòàòè ðîçðàõóíêó çàëåæíîñòi êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ äî-
ìiøîê êðåìíiþ â ãåòåðîñòðóêòóði GaAs/InxGa1−xAs/GaAs âiä ñêëàäó ¨¨ âíóòðiøíüîãî
øàðó àáî âiä âåëè÷èíè íåâiäïîâiäíîñòi ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ ïðè
ðiçíèõ çíà÷åííÿõ ñåðåäíüî¨ êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê âiäíîñíî êîåôiöi¹íòà âiëüíî¨ äèôóçi¨.
Ïðè íåçíà÷íié êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê (η = 10−8, N0 = 1013 ñì−3) çi çðîñòàííÿì âåëè÷è-
íè íåâiäïîâiäíîñòi  ðàòîê ãåòåðîñòðóêòóðè êîåôiöi¹íò äèôóçi¨Def ëiíiéíî çáiëüøó¹òüñÿ.
Éîãî çìiíà âiäíîñíî êîåôiöi¹íòà âiëüíî¨ äèôóçi¨ D íå ïåðåâèùó¹ 3 %. Ïîäàëüøå çðîñòà-
ííÿ ñåðåäíüî¨ êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê ïðèçâîäèòü äî ìîíîòîííîãî çìåíøåííÿ êîåôiöi¹íòà
äèôóçi¨. Ïðè÷îìó, ç ðîñòîì íåâiäïîâiäíîñòi ïàðàìåòðiâ  ðàòîê (ç ðîñòîì äîëi In ó øà-
ði InxGa1−xAs) êîåôiöi¹íò äèôóçi¨ â íàïðóæåíié ãåòåðîñòðóêòóði òàêîæ çìåíøó¹òüñÿ.
Çîêðåìà, ïðè ñåðåäíié êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê êðåìíiþ N0 = 1, 5 · 1019 ñì−3, η = 0, 015 êî-
åôiöi¹íò äèôóçi¨ ãåòåðîñèñòåìè çìåíøó¹òüñÿ íà 35 % (x = 1) ïîðiâíÿíî ç êîåôiöi¹íòîì
âiëüíî¨ äèôóçi¨.

Ðèñ. 4. Çàëåæíiñòü êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ êðåìíiþ ó âíóòðiøíüîìó øà-
ði ãåòåðîñòðóêòóðè GaAs/InxGa1−xAs/GaAs âiä ñêëàäó òâåðäîãî ðîç÷èíó
ïðè ðiçíèõ çíà÷åííÿõ ñåðåäíüî¨ êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê (k= 2700): 1 − η =
10−8; 2− η = 0, 005; 3− η = 0, 01; 4− η = 0, 015

Ïðè íåçíà÷íèõ êîíöåíòðàöiÿõ äîìiøîê äåôîðìàöiÿ ñòðóêòóðè â îñíîâíîìó âèçíà-
÷à¹òüñÿ ñêëàäîâîþ, ùî âèíèêà¹ âíàñëiäîê íåóçãîäæåííÿ ïàðàìåòðiâ  ðàòîê øàðiâ Â
(InxGa1−xAs) òà À (GaAs) [11]. Â öüîìó âèïàäêó çðîñòàííÿ äîëi In ó øàði InxGa1−xAs
ïðèçâîäèòü äî çðîñòàííÿ äåôîðìàöi¨ ñòèñêó âíóòðiøíüîãî øàðó InxGa1−xAs çà àáñîëþ-
òíîþ âåëè÷èíîþ i, âiäïîâiäíî, äî çìåíøåííÿ ÷àñó ìiæ äâîìà çiòêíåííÿìè äîìiøîê, ùî
i ¹ ïðè÷èíîþ çáiëüøåííÿ êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ (ðèñ. 4, ëiíiÿ 1).

Ïðè çðîñòàííi ñåðåäíüî¨ êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê õàðàêòåð äåôîðìàöi¨ ìàòåðiàëó ãå-
òåðîñòðóêòóðè îñíîâíèì ÷èíîì âèçíà÷à¹òüñÿ ïåðåðîçïîäiëîì äîìiøîê. Ó öüîìó âèïàäêó
çáiëüøåííÿ íåâiäïîâiäíîñòi ïàðàìåòðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ ïðèçâîäèòü äî
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íàêîïè÷åííÿ äîìiøîê ó âíóòðiøíüîìó øàði (ðèñ. 2) i, âiäïîâiäíî, äî çáiëüøåííÿ äåôîð-
ìàöi¨ ðîçòÿãó. ßê áóëî çàçíà÷åíî â ðîáîòi [15], íàïðóæåííÿ ðîçòÿãó çáiëüøó¹ ïîòåíöiàëü-
íèé áàð'¹ð äëÿ äèôóçi¨. Çáiëüøåííÿ êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê ó âíóòðiøíüîìó íàïðóæåíîìó
øàði InxGa1−xAs òðèøàðîâî¨ ãåòåðîñòðóêòóðè GaAs/InxGa1−xAs/GaAs ïðèçâîäèòü äî
çìåíøåííÿ âiäñòàíi ìiæ äâîìà ïîëîæåííÿìè ðiâíîâàãè (âiäñòàíü ìiæ âóçëàìè àáî ìiæ-
âóçëÿìè), ùî i ¹ ïðè÷èíîþ çìåíøåííÿ êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ (ðèñ. 4) [8]. Ó âèïàäêó, êîëè
âíóòðiøíié øàð çàçíà¹ âñåái÷íî¨ äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãó, ñïîñòåðiãà¹òüñÿ íåçíà÷íå (äî 3,2%)
ìîíîòîííå çìåíøåííÿ êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ äîìiøîê ÿê ïðè çáiëüøåííi ¨õ êîíöåíòðàöi¨,
òàê i ïðè çðîñòàííi íåóçãîäæåííÿ ïàðàìåòðiâ êðèñòàëi÷íèõ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ øà-
ðiâ (ðèñ. 5). Òàêà ïîâåäiíêà êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ ïîÿñíþ¹òüñÿ òèì, ùî íàÿâíiñòü äîìiøîê
ïðàêòè÷íî íå çìiíþ¹ âåëè÷èíè äåôîðìàöi¨ âíóòðiøíüîãî ðîçòÿãíóòîãî øàðó òðèøàðîâî¨
ãåòåðîñòðóêòóðè i, âiäïîâiäíî, íåñóòò¹âî çìåíøó¹òüñÿ êîåôiöi¹íò äèôóçi¨ â íàïðóæåíié
ñòðóêòóði [15] ç âíóòðiøíiì øàðîì, ÿêèé çàçíà¹ âñåái÷íî¨ äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãó.

Ðèñ. 5. Çàëåæíiñòü êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ êðåìíiþ ó âíóòðiøíüîìó øàði
ãåòåðîñòðóêòóðè InxGa1−xAs/GaAs/InxGa1−xAs âiä ñêëàäó òâåðäîãî ðîç-
÷èíó ïðè ðiçíèõ çíà÷åííÿõ ñåðåäíüî¨ êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê (k= 2700):
1− η = 10−8; 2− η = 0, 005; 3− η = 0, 01; 4− η = 0, 015

Ïðîâåäåíi òåîðåòè÷íi ðîçðàõóíêè ÿêiñíî óçãîäæóþòüñÿ ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè ðå-
çóëüòàòàìè, îòðèìàíèìè ó ðîáîòi [18], äå ïîêàçàíî, ùî íàïðóæåíi øàðè ãåòåðîñòðóêòóðè
InGaAs/AlGaAs ñóòò¹âî âïëèâàþòü íà ìiæøàðîâó äèôóçiþ, çìåíøóþ÷è êîåôiöi¹íò äè-
ôóçi¨ äëÿ äåôåêòiâ, ÿêi ¹ öåíòðàìè ðîçòÿãó.

Ïðàêòè÷íà öiííiñòü ðîáîòè ïîëÿãà¹ â òîìó, ùî ðîçðîáëåíà ìàòåìàòè÷íà ìîäåëü äî-
çâîëÿ¹ ïðîãíîçóâàòè ïðîñòîðîâèé ðîçïîäië äîìiøîê i òî÷êîâèõ äåôåêòiâ ó íàïðóæåíèõ
íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ãåòåðîñòðóêòóðàõ ç óðàõóâàííÿì âïëèâó ìåõàíi÷íèõ äåôîðìàöié,
ñïðè÷èíåíèõ ÿê íåâiäïîâiäíiñòþ ïàðàìåòðiâ  ðàòîê, òàê i íàÿâíiñòþ äîìiøîê. Îòðèìàíi
ðåçóëüòàòè ìîæóòü áóòè âèêîðèñòàíi äëÿ îïòèìiçàöi¨ òåõíîëîãi÷íèõ ïðîöåñiâ (äèôóçié-
íîãî ëåãóâàííÿ, éîííî¨ iìïëàíòàöi¨, òåðìi÷íî¨ îáðîáêè) øëÿõîì êåðóâàííÿ ïåðåðîçïî-
äiëîì äîìiøîê ó ãåòåðîñòðóêòóðàõ, ïðîãíîçóâàííÿ êîíöåíòðàöiéíèõ ïðîôiëiâ ó áàãà-
òîøàðîâèõ ñòðóêòóðàõ òèïó GaAs/InxGa1−xAs/GaAs áåç ïðîâåäåííÿ äîðîãîâàðòiñíèõ
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åêñïåðèìåíòiâ, êåðóâàííÿ åôåêòèâíèì êîåôiöi¹íòîì äèôóçi¨ ÷åðåç çìiíó íåâiäïîâiäíî-
ñòi ïàðàìåòðiâ  ðàòîê i ðiâíÿ ëåãóâàííÿ, à òàêîæ ïiäâèùåííÿ ÿêîñòi íàïiâïðîâiäíèêîâèõ
ïðèëàäiâ øëÿõîì çìåíøåííÿ íåáàæàíîãî ïðîíèêíåííÿ äîìiøîê ó àêòèâíi îáëàñòi. Ïî-
êàçàíî, ùî íàïðóæåíi øàðè ìîæóòü âèêîíóâàòè ðîëü áàð'¹ðiâ àáî ïàñòîê äëÿ äîìiøîê,
ùî âiäêðèâà¹ ìîæëèâîñòi äëÿ ïðî¹êòóâàííÿ ãåòåðîñòðóêòóð iç íàïåðåä çàäàíèìè ôiçè-
÷íèìè âëàñòèâîñòÿìè òà êîíòðîëüîâàíèì ïðîñòîðîâèì ðîçïîäiëîì íîñi¨â çàðÿäó.

Âèñíîâêè.
1. Ðîçðîáëåíî ìàòåìàòè÷íó ìîäåëü ÿâèùà äèôóçi¨ òî÷êîâèõ äåôåêòiâ ó íàïiâïðî-

âiäíèêîâèõ ãåòåðîñèñòåìàõ, ÿêà âðàõîâó¹ íàÿâíiñòü äåôîðìàöi¨, ñòâîðåíî¨ ñàìèìè äåôå-
êòàìè, òà äåôîðìàöi¨, ÿêà âèíèêà¹ â îêîëi ãåòåðîìåæi âíàñëiäîê íåñïiâïàäiííÿ ïàðàìå-
òðiâ  ðàòîê êîíòàêòóþ÷èõ ìàòåðiàëiâ.

2. Ó ìåæàõ ðîçðîáëåíî¨ ìîäåëi äîñëiäæåíî çàëåæíiñòü êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ äîìiøîê
âiä âåëè÷èíè íåâiäïîâiäíîñòi ïàðàìåòðiâ  ðàòîê ìàòåðiàëiâ íàïiâïðîâiäíèêîâî¨ ãåòåðî-
ñòðóêòóðè GaAs/InxGa1−xAs/GaAs.

3. Âñòàíîâëåíî, ùî çi çáiëüøåííÿì íåâiäïîâiäíîñòi ïàðàìåòðiâ  ðàòîê íà 7% (õ
= 1) êîåôiöi¹íò äèôóçi¨ äîìiøîê ó âíóòðiøíüîìó øàði InxGa1−xAs ãåòåðîñòðóêòóðè
GaAs/InxGa1−xAs/GaAs ç äåôîðìàöi¹þ ñòèñêó çìåíøó¹òüñÿ íà 35%. Òàêó ïîâåäiíêó
êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ ìîæíà ïîÿñíèòè çðîñòàííÿì êîíöåíòðàöi¨ äîìiøîê i âiäïîâiäíèì
çáiëüøåííÿì âåëè÷èíè äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãó, ùî ïðèçâîäèòü äî çáiëüøåííÿ ïîòåíöiàëü-
íîãî áàð'¹ðó äëÿ äèôóçi¨.

4. Âñòàíîâëåíî, ùî ó òðèøàðîâié ãåòåðîñòðóêòóði ç âíóòðiøíiì ðîçòÿãíóòèì øà-
ðîì íàÿâíiñòü äîìiøîê ïðàêòè÷íî íå çìiíþ¹ çíà÷åííÿ êîåôiöi¹íòà äèôóçi¨ ïîðiâíÿíî ç
áåçäîìiøêîâîþ êðèñòàëi÷íîþ ñèñòåìîþ. Öå çóìîâëåíî òèì, ùî iìïëàíòàöiÿ äîìiøîê âè-
äó öåíòðó ðîçòÿãó ïðàêòè÷íî íå çìiíþ¹ âåëè÷èíè ïàðàìåòðà äåôîðìàöi¨ âíóòðiøíüîãî
íàïðóæåíîãî øàðó.

Êîíôëiêò iíòåðåñiâ i åòèêà. Àâòîðè çàÿâëÿþòü, ùî íå ìàþòü êîíôëiêòiâ iíòå-
ðåñiâ. Àâòîðè òàêîæ çàÿâëÿþòü ïðî ïîâíå äîòðèìàííÿ âñiõ ïðàâèë åòèêè æóðíàëüíèõ
äîñëiäæåíü.

Ïîäÿêè. Àâòîðè çàÿâëÿþòü ïðî âiäñóòíiñòü ñïåöiàëüíîãî ôiíàíñóâàííÿ öi¹¨ ðîáî-
òè.
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Mathematical modeling of the in�uence of deformation e�ects on
the di�usion coe�cient of impurities in nanoheterostructures

Olesya Dan'kiv, Yurij Nechypor, Oleh Kuzyk

Abstract. A mathematical model of di�usion in heterosystems taking into account
deformation has been constructed. The mathematical model is based on the solution of the
stationary Fick equation modi�ed by mechanical-deformation e�ects. Within the framework
of the developed model, the in�uence of deformation on the di�usion coe�cient of impuri-
ties in the heterostructure was studied. It was found that with an increase in the mi-
smatch of the lattice parameters of the contacting materials of the GaAs/InxGa1−xAs/GaAs
heterostructure by 7%, the di�usion coe�cient of impurity of the type of stretching center in
the inner In0.2Ga0.8As layer decreases by 35% relative to the di�usion coe�cient of impurities
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in the unstrained layer, which is associated with an increase in stretching deformation as a
result of self-consistent deformation-di�usion redistribution.

Keywords: mathematical modeling, heterosystem, deformation, impurity, di�usion, mechani-
cal strain.
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