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Работа посвящена созданию виртуального прибора в среде LabVIEW, позволяющего
моделировать процесс зонной плавки в зависимости от технологических параметров.
Рассматриваются методы очистки и выращивания монокристаллов путем медлен-
ного перемещения узкой зоны расплава по длине поликристаллического слитка
твердого материала, в результате чего благодаря перекристаллизации происходит
перераспределение примесей, растворенных в слитке. Окончательное распреде-
ление примесей зависит от их первоначального распределения, числа и ширины
зон расплава и направления их движения. Виртуальный прибор предназначен для
использования студентами и преподавателями в условиях дистанционного обучения
и в очном режиме.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Метод зонной плавки используется для очистки материалов, а также для получения
однородно легированных слитков. Зонная очистка была разработана в начале 1950-х го-
дов У. Г. Пфанном как метод получения сверхчистых полупроводниковых материалов,
широко применявшихся для изготовления приборов на их основе. Она позволяет полу-
чать полупроводниковые монокристаллы с содержанием примесей менее 0,0001%. Зон-
ная плавка была применена также для очистки металлов, органических и неорганиче-
ских соединений, ставценнымметодомфундаментальныхнаучныхисследованийиваж-
ной промышленной технологией. В настоящее время проводится значительное количе-
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ство исследований по увеличению производительности метода зонной плавки, исследо-
ваний структуры и микротвёрдости смесей, полученных этим методом, и исследований
по увеличению степени чистоты выращенных таким образом монокристаллов [1–3].

Целью работы явилось создание программы, позволяющей производить моделирова-
ние процессов очистки и выращивания полупроводникового монокристалла. Алгоритм
моделирования состоит из следующихшагов: выбор режима проведения зонной плавки
(зонная очистка, зонное легирование, однородное легирование методом целевой загруз-
ки), ввод исходных данных, расчет коэффициентов распределения примеси и приведен-
ных коэффициентов испарения в случае летучей примеси, построение и вывод графиков
распределения примеси по длине монокристалла на экран.

2. ОСНОВНЫЕ ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ ПОЛОЖЕНИЯ, ОПИСАННЫЕ В ПРОГРАММЕ

Используя методику, описанную в [4], программа позволяет описать следующие про-
цессы: зонная очистка, проход легирующей примеси через чистый исходный образец и
метод целевой загрузки. При описании данных процессов мы приходим к выводу урав-
нений распределения примеси по длине слитка, который базируется на рассмотрении
уравнений материального баланса и уравнения баланса объёмов. Основные закономер-
ности, используемые при выводе уравнения распределения примеси по длине слитка,
приведены в [4]. На рисунке 1 изображена схема моделируемой установки.

Рис. 1. Схема выращивания и очистки кристаллов методом зонной плавки: а) горизонтальная
плавка с использованием тигля; б) вертикальная бестигельная зонная плавка; 1 – кристалл; 2 —
расплавленная зона; 3—исходныйматериал; 4— стенки герметичной камеры; 5—высокочастот-
ный индуктор; 6 — тигель; 7 — держатель кристалла

2.1. Зонная очистка (проход зоны через однородный в среднем образец)

Способ зонной плавки с прохождением расплавленной зоны через однородный
в среднем образец обычно реализуется при очистке материала. Однородное распре-
деление примеси создается при помещении измельченного исходного материала в
тигель или лодочку. В этом случае концентрация примеси в подпитывающем слое равна
начальной концентрации примеси в исходном материале (Cn = C0), и распределение
примеси по длине монокристалла (Cm) может быть найдено по формуле:
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Cm = k

kоб
C0

(
1+ (kоб−1)exp

(
−kоб

x

L0

))
,

где k , kоб — приведенный и обобщенный коэффициенты распределения примеси соот-
ветственно; C0 — значение начальной концентрации примеси, см−3; x — расстояние от
начальной точки кристаллизации, см; L0 — длина расплавленной зоны, см.

В работе используется линейныйкоэффициентиспарения, или коэффициентмежфаз-
ного взаимодействия α, имеющий физический смысл скорости, с которой частица пере-
секает границу раздела фаз, и определяющий, является ли рассматриваемая примесь ле-
тучей. Его размерность выражается в см/с.

В случае нелетучей примеси (линейный коэффициент испарения α= 0) обобщенный
коэффициент распределения kоб равен приведенному k . Связь между равновесным ко-
эффициентом распределения k0, характеризующим отношение концентраций примеси
в твердой и жидкой фазах в условиях термодинамического равновесия, и эффективным
коэффициентом распределения k , характеризующим связь между концентрациями при-
меси в твердой и жидкой фазах в неравновесных условиях, определяется по уравнению
Бартона–Прима–Слихтера [4]:

kоб = k = k0

k0 + (1−k0)exp
(
− f δ

D

) ,

где k0 — равновесный коэффициент распределения; f — скорость кристаллизации, см/с;
δ — толщина слоя расплава, который возникает у фронта кристаллизации в реальных
условиях выращивания кристалла, обогащенного примесью, если k0 < 1, и обедненного
примесью, если k0 > 1. Рассчитывается по уравнению Слихтера [4], см; D —коэффициент
диффузии примеси, определяющий плотность потока диффундирующих атомов (атомов,
проходящих в единицу времени через единицу поверхности, перпендикулярной направ-
лению диффузии).

В случае летучей примеси (α, 0) обобщенный коэффициент распределения kоб скла-
дывается из приведенного коэффициента распределения k и приведенного коэффициен-
та испарения ku . Значение приведенного коэффициента испарения ku может быть най-
дено из выражения:

ku = αF

f S
,

где α — линейный коэффициент испарения; F — площадь поверхности испарения, см2;
S — площадь поперечного сечения кристалла, см2.

В этом случае kоб может быть найден следующим образом:

kоб = k +ku = k0

k0 + (1−k0)exp
(
− f δ

D

) + αF

f S
.

При легировании полупроводника летучей примесью изменение ее концентрации
в расплавленной зоне будет зависеть от скорости испарения. Если скорость испарения
очень мала, то примесь в жидкой фазе будет накапливаться в основном за счет оттесне-
ния ее в расплав в соответствии с эффективным коэффициентом распределения. При уве-
личении скорости испарения в атмосферу начнет уходить все больше и больше примеси.
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Наконец, когда количества испаряющейся и оттесняемой в расплав движущимся фрон-
том кристаллизации примесей сравняются (это будет соответствовать условию kоб = 1),
концентрация примеси в расплавленной зоне приобретет постоянное значение, что поз-
волит получить постоянную концентрацию примеси по длине кристалла:

Cm = k

kоб
C0.

Для нелетучей примеси эффективность процесса очистки будет зависеть от значения
коэффициента распределения k , скорости движения расплавленной зоны f (влияет на k),
а также от длины расплавленной зоны L0.

2.2. Проход легирующей примеси через чистый исходный образец

Доля однородной части кристалла, полученного проходом легирующей зоны через
нелегированный исходный образец, в общем случае незначительна, и выход годного ма-
териала в этом случае невелик. Тем не менее, в определенных условиях однократный
проход расплавленной зоны может быть использован для выращивания кристаллов с
приблизительно однородным распределением примеси по длине.

В расплав первой зоны, создаваемой в начальной части нелегированного кристалла
(Cn = 0), помещают рассчитанное количество примеси (C0 , 0).

Затем зону перемещают по кристаллу, в результате чего примесь распределяется по
длине кристалла. Еслипроцесс проводится в вакууме, то есть равновесная концентрация,
устанавливающаяся в расплаве в условиях термодинамического равновесия с давлени-
ем пара летучей примеси над расплавом, Cp = 0, то закон распределения примеси при
прохождении легирующей зоны через чистый исходный образец задается формулой:

Cm = kC0exp
(
−kоб

x

L0

)
.

Концентрация примеси к концу кристалла изменяется темменьше, чемменьшее зна-
чениеимеет эффективныйкоэффициент распределения k . Поэтому данныйметодприме-
няется только для тех легирующих примесей, которые имеют k ≪ 1.

2.3. Метод целевой загрузки

Суть метода целевой загрузки состоит в создании требуемого соотношения между
концентрациями C0,Cp ,Cn (или C0 и Cn , если процесс проводится в вакууме) для полу-
чения постоянной концентрации примеси в твердой фазе. В этом случае распределение
примеси по длине кристалла может быть найдено следующим образом:

Cm = k

kоб

(
Cn +kuCp + (

kобC0 −Cn −kuCp
)
exp

(
−kоб

x

L0

))
.

Для достижения стационарной концентрации летучей примеси необходимо выпол-
нить следующее условие:

k + αF

f S

(
1− Cp

C0

)
= Cn

C0
,

тогда
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Cm = k

kоб

(
Cn +kuCp

)= k
f SCn +αFCp

f Sk +αF
= kC0.

В случае проведения процесса в вакууме (C0 = 0)

Cm = k

kоб
Cn + k

kоб

(
kобC0 −Cn

)
exp

(
−kоб

x

L0

)
.

Если примесь нелетучая (α= 0), то в случае проведения процесса в вакууме

Cm =Cn + (
kC0 −Cn

)
exp

(
−kоб

x

L0

)
.

Условия однородного легирования: если концентрация примеси в начальной зоне

C0 = Cn

k
, то Cm =Cn .

3. ПРИНЦИП ДЕЙСТВИЯ ПРОГРАММЫ

3.1. Выбор программной среды и ввод исходных данных

Согласно [5], виртуальные приборы, создаваемые в среде LabView, позволяют про-
водить моделирование технологических процессов с помощью интуитивно понятного
потокового программирования, что значительно упрощает вычислительный процесс,
а также дает возможность провести моделирование при варьировании различных
параметров, задаваемых студентом самостоятельно. Используемая в данной работе
среда LabVIEW является традиционной и наиболее оптимальной для проведения
моделирований подобного рода [6–8]. Ее широкое применение в образовательном про-
цессе обусловлено относительной простотой графического языка программирования,
наличием отлаженных инструментов для установки связи с реальными приборами,
возможностью удаленного управления ходом эксперимента.

В качестве исходных данных используется информация о маркировке кристаллов.
Для работы программы также требуются данные о скорости движения расплавленной зо-
ны, длины расплавленной зоны, длины слитка, диаметра кристалла, начальной концен-
трации примеси, концентрации примеси в подпитывающем слое, а также справочные
данные, такие как равновесный коэффициент распределения, коэффициент диффузии
примеси и линейный коэффициент испарения.

При выборе основного материала, примесей и типа расчета на экран выводятся спра-
вочные и рассчитанные параметры технологического процесса для выбранных приме-
сей в виде списка значений. На рисунках 2 и 3 приведены примеры фрагментов лицевой
панели программы с выбором исходных данных и со справочными и рассчитанными
параметрами технологического процесса. Для примера в эксперименте исследуется кри-
сталл Ge, для которого применяется горизонтальная зонная плавка, в качестве примесей
были выбраны Bi, In, Ag. Расчет проводился при условии, что образец в среднем однород-
ный, то есть Cn =C0.

Созданный в работе виртуальный прибор не предназначен для рассмотрения взаи-
модействия примесей. Случай легирования кристалла одновременно несколькими при-
месями с учётом уравнения электронейтральности был рассмотрен авторами в предыду-
щей работе [5], посвященной процессу моделирования выращивания монокристаллов
методом Чохральского.
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Рис. 2. Фрагмент лицевой панели с выбором исходных данных технологического процесса

Рис. 3. Фрагмент лицевой панели со справочными и рассчитанными параметрами технологиче-
ского процесса

В программе использовались данные, приведенные в [4]. При выборе материала из
всего набора исходных данных, необходимых для работы, с помощью алгоритма, задан-
ного в блоках «Case Structure» и «Formula node», выбираются значения равновесных ко-
эффициентов распределения, соответствующиематериалу. На рисунке 4 показаны части
блоков «Case Structure» и «Formula node», выполняющих вышеописанную функцию.
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Рис. 4. Блоки «Case Structure» и «Formula node», отвечающие за выбор справочных данных

При помощи аналогичных блоков производится расчет обобщенных, приведенных
и эффективных коэффициентов распределения, а также толщины диффузионного слоя,
площади поверхности испарения и площади поперечного сечения кристалла. На рисун-
ке 5 изображен пример действия таких блоков.

Рис. 5. Блоки «Case Structure» и «Formula node», отвечающие за расчет площади поперечного сече-
ния S, площади испарения F , коэффициентов распределения примеси k , kоб, а также коэффици-
ента испарения ku
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3.2. Вывод графиков на экран

График распределения примеси по длине монокристалла Cm(x) при известном
значении начальной концентрации примеси C0 строится с помощью блоков «For loop»,
«Formula node» и «Case Structure», далее он выводится на экран вместе с таблицей,
содержащей результаты расчета концентраций. Это показано на рисунках 6 и 7.

Рис. 6. Фрагмент блок-диаграммы с блоками, выводящими на экран график распределения при-
меси вдоль кристалла

Рис. 7.Фрагмент лицевой панели с графиком распределения примеси вдоль кристалла, позволяю-
щим проанализировать влияние эффективного коэффициента распределения на процесс очист-
ки методом зонной перекристаллизации, и с таблицей рассчитанных значений

Программа также позволяет проанализировать распределение примеси Cm для одно-
го типа примеси при варьировании таких параметров, как скорость движения расплав-
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ленной зоны, длина расплавленной зоны, летучесть примеси, начальная концентрация,
концентрация в подпитывающем слое и диаметр кристалла. На рисунках 8–11 представ-
лены графики распределения примесей по длине кристалла при варьировании некото-
рых вышеперечисленных параметров. Для демонстрации графиков были использованы
различные комбинации основных материалов и примесей.

На графике, представленном на рисунке 8, исследуется влияние длины расплавлен-
ной зоны на процесс очистки методом зонной перекристаллизации.

Рис. 8. Фрагмент лицевой панели с графиком распределения примеси вдоль кристалла для Si, ле-
гированного Cu, при различных значениях длины расплавленной зоны

На графике, представленном на рисунке 9, исследуется влияние скорости движения
расплавленной зоны на процесс очистки методом зонной перекристаллизации.

Рис. 9. Фрагмент лицевой панели с графиком распределения примеси вдоль кристалла для Ge,
легированного Bi, при различных значениях скорости движения расплавленной зоны
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График, представленный на рисунке 10, построен при работе программы в режиме
«Первая примесь летучая, вторая — нелетучая».

Рис. 10. Фрагмент лицевой панели с графиком распределения примеси вдоль кристалла для Ge,
легированного Sb, в зависимости от летучести примеси

Рис. 11. Фрагмент лицевой панели с графиком распределения примеси вдоль кристалла ГЭС— 7,2
в случае выращивания методом целевой загрузки

График, представленный на рисунке 11, демонстрирует распределение приме-
си вдоль кристалла при выращивании методом целевой загрузки. После подбора
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определенных параметров технологического процесса и расчета точных значений кон-
центрации в начальной зоне и концентрации подпитки график распределения примеси
принимает форму прямой, что говорит о равномерном распределении примеси по длине
кристалла.

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Таким образом, создана наглядная программа, позволяющая проводить моделирова-
ние технологических процессов в условиях дистанционного обучения. Для написания
программы выбрана среда LabVIEW, применяемая для автоматизации научных устано-
вок и лабораторных практикумов, быстрого создания комплексных систем для научных
исследований. Разработанный виртуальный прибор позволяет смоделировать процесс
выращивания монокристаллов путем медленного перемещения узкой зоны расплава по
длине поликристаллического слитка твердого материала, в результате чего благодаря
перекристаллизации происходит перераспределение примесей, растворенных в слитке.
В качестве исходных данных используются информация о марке кристалла и основных
технологических параметрах процесса, таких как скорость движения расплавленной зо-
ны, длина расплавленной зоны, длина слитка, диаметр кристалла, начальная концентра-
ция примеси, концентрация примеси в подпитывающем слое. Программа может быть
использована в научной лаборатории и в учебном процессе студентами бакалавриата,
обучающимися по направлению 28.03.01 «Нанотехнологии и микросистемная техника»
(профиль «Проектирование и технология микро- и наносистем»).
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Abstract

The work is devoted to the creation of a virtual device in the LabVIEW environment, which
allows simulating the process of zone melting depending on technological parameters.
Methods for cleaning and growing single crystals by slowly moving a narrow melt zone
along the length of a polycrystalline ingot of a solid material are considered, as a result of
which, due to recrystallization, the impurities dissolved in the ingot are redistributed. The
final distribution of impurities depends on their initial distribution, the number and width
of the melt zones, and the direction of their movement. The virtual device is intended for
use by students and teachers in distance learning and face-to-face mode.
Keywords: zone melting method, zone cleaning method, target loading method, impurity
distribution, semiconductor single crystal, LabVIEW programming environment.
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