
�¨±¼¬  ¢ ����, ²®¬ 94, ¢»¯. 3, ±. 220 { 223 c
 2011 £. 10  ¢£³±² �§³·¥­¨¥  ²®¬­®© ¨ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°»  ¬®°´­®£® ­¨²°¨¤ ª°¥¬­¨¿ ¨ ¤¥´¥ª²®¢ ¢ ­¥¬�. �.�¥ª° ¸¥¢¨·, �.�.� ¯®¸­¨ª®¢, �. �. �°¨¶¥­ª®�­±²¨²³² ´¨§¨ª¨ ¯®«³¯°®¢®¤­¨ª®¢ �¨¡¨°±ª®£® ®²¤. ���, 630090 �®¢®±¨¡¨°±ª, �®±±¨¿�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 8 ¨¾«¿ 2010 £.�®±«¥ ¯¥°¥° ¡®²ª¨ 6 ¨¾­¿ 2011 £.� ¯®¬®¹¼¾ ¬®«¥ª³«¿°­®© ¤¨­ ¬¨ª¨ � °-� °¨­¥««® ¬¥²®¤®¬ ®µ« ¦¤¥­¨¿ ¨§ ° ±¯« ¢  ±¬®¤¥«¨°®¢ ­ ±²°³ª²³°   ¬®°´­®£® ­¨²°¨¤  ª°¥¬­¨¿. �»¿¢«¥­® ­¥±ª®«¼ª® ²¨¯®¢ ª®®°¤¨­ ¶¨¨ ¤¥´¥ª²®¢ Si{Si. �¡­ °³-¦¥­®, ·²® ¯®¬¨¬® \®¡»·­»µ" Si{Si-±¢¿§¥©, ¢  ¬®°´­®© ±²°³ª²³°¥ ¯°¨±³²±²¢³¥² §­ ·¨²¥«¼­®¥ ª®«¨·¥±²¢®¤¢®©­»µ Si{Si ±¢¿§¥© (Si{Si{Si ¤¥´¥ª²®¢).� ­ ±²®¿¹¥¥ ¢°¥¬¿ ° §° ¡ ²»¢ ¥²±¿ 
ash-¯ ¬¿²¼­  ®±­®¢¥ ­¨²°¨¤  ª°¥¬­¨¿. � ®±­®¢¥ ¯°¨­¶¨¯  ¤¥©-±²¢¨¿ ½²®£® ¢¨¤  § ¯®¬¨­ ¾¹¨µ ³±²°®©±²¢ «¥¦¨² ½´-´¥ª² ¯ ¬¿²¨ ­¨²°¨¤  ª°¥¬­¨¿ { ¥£® ±¯®±®¡­®±²¼ § -µ¢ ²»¢ ²¼ ¨ ³¤¥°¦¨¢ ²¼ ¢ ²¥·¥­¨¥ ¤«¨²¥«¼­®£® ¢°¥-¬¥­¨ ­®±¨²¥«¨ § °¿¤  ­  «®¢³¸ª µ. �°¨°®¤  «®-¢³¸¥ª, ®²¢¥²±²¢¥­­»µ §  ½´´¥ª² ¯ ¬¿²¨ ¢ ­¨²°¨¤¥ª°¥¬­¨¿, ¤® ±¨µ ¯®° ®±² ¥²±¿ ­¥¢»¿±­¥­­®©. �¤­®©¨§ £¨¯®²¥§, ®¡º¿±­¿¾¹¨µ ¯°¨°®¤³ «®¢³¸¥ª, ¿¢«¿¥²±¿¬®¤¥«¼, ¯°¥¤« £ ¾¹ ¿ Si{Si ±¢¿§¼ ¢ ª ·¥±²¢¥ ¶¥­²° § µ¢ ²  ½«¥ª²°®­®¢ ¨ ¤»°®ª. � ¯®«¼§³ ½²®© ¬®¤¥«¨£®¢®°¨², ­ ¯°¨¬¥°, ¯®¢»¸¥­¨¥ ª®­¶¥­²° ¶¨¨ «®¢³-¸¥ª ¯°¨ ®¡®£ ¹¥­¨¨ Si3N4 ª°¥¬­¨¥¬ [1].� ­¥¥ [2] ¢ ª ·¥±²¢¥ ¬®¤¥«¨ Si{Si-±¢¿§¨ ­ ¬¨ ¡»-«  ¯°¥¤«®¦¥­  ¢ ª ­±¨¿  §®²  ¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª®¬ �-Si3N4, ­ ±»¹¥­­ ¿ ¢®¤®°®¤®¬. �¥®¡µ®¤¨¬®±²¼ ¢¢¥-¤¥­¨¿ ¢ ¬®¤¥«¨°³¥¬»© ¤¥´¥ª²  ²®¬  ¢®¤®°®¤  ®¡º-¿±­¿« ±¼ ­ «¨·¨¥¬ ­¥±¯ °¥­­®£® ½«¥ª²°®­  ³ ²°¥²¼-¥£®  ²®¬  ª°¥¬­¨¿, ­¥ ³· ±²¢³¾¹¥£® ¢ ´®°¬¨°®¢ -­¨¨ ±¢¿§¨ Si{Si. � ±±¨¢ ¶¨¿  ²®¬®¬ ¢®¤®°®¤  ¯®§-¢®«¿«  ­ ±»²¨²¼ ®¡®°¢ ­­³¾ ±¢¿§¼. � «¼­¥©¸¨¥° ±·¥²» ¯®ª § «¨, ·²® ±®§¤ ­­»© ¤¥´¥ª² ¬®¦¥² ¿¢-«¿²¼±¿ ¶¥­²°®¬ § µ¢ ²  ª ª ¤«¿ ½«¥ª²°®­®¢, ² ª ¨¤«¿ ¤»°®ª ± ½­¥°£¨¿¬¨ «®ª «¨§ ¶¨¨ �Ee = 1:8 ½�,�Eh = 0:9 ½�. �ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­®¥ §­ ·¥­¨¥ £«³¡¨-­» «®¢³¸ª¨ ±®±² ¢«¿¥² 1.5 ½� ª ª ¤«¿ ½«¥ª²°®­®¢,² ª ¨ ¤«¿ ¤»°®ª [3]. �²«¨·¨¥ ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­»µ¤ ­­»µ ®² ²¥®°¥²¨·¥±ª¨µ ° ±·¥²®¢ ¬®¦¥² ¡»²¼ ®¡³-±«®¢«¥­®, ¢ · ±²­®±²¨, ­¥±®¢¥°¸¥­±²¢®¬ ¬®¤¥«¨ «®-¢³¸ª¨.� ±²¥µ¨®¬¥²°¨·¥±ª®¬ ­¨²°¨¤¥ ª°¥¬­¨¿  ²®¬ª°¥¬­¨¿ ª®®°¤¨­¨°®¢ ­ ·¥²»°¼¬¿  ²®¬ ¬¨  §®² ,   ²®¬  §®²  ¨¬¥¥² ¯® ²°¨ ±¢¿§¨ ±  ²®¬ ¬¨ ª°¥¬­¨¿.�²®² ´ ª² ¢ ¯°¨­¶¨¯¥ ­¥ ¯®§¢®«¿¥² ¯°® ­ «¨§¨-°®¢ ²¼ \·¨±²³¾" Si{Si-±¢¿§¼, ±®§¤ ¢ ¿ ¤¥´¥ª² ¢ª°¨±² ««¨·¥±ª®© ¿·¥©ª¥. �¥«¼¾ ­ ±²®¿¹¥© ° ¡®²»¿¢«¿¥²±¿ ¯®«³·¥­¨¥ ¡®«¥¥ ¤®±²®¢¥°­®© ¨­´®°¬ ¶¨¨

® ±²°³ª²³°¥ ¨ ²¨¯ µ ¤¥´¥ª²®¢ Si{Si ¢  ¬®°´­®¬­¨²°¨¤¥ ª°¥¬­¨¿ ¯³²¥¬ ¯°®¢¥¤¥­¨¿ ·¨±«¥­­®£® ¬®-¤¥«¨°®¢ ­¨¿ ¥£®  ²®¬­®© ¨ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°»¬¥²®¤®¬ ¬®«¥ª³«¿°­®© ¤¨­ ¬¨ª¨.�®±²®¨­±²¢® ² ª®£® ¬¥²®¤  ° ±±¬®²°¥­¨¿  ²®¬-­®© ±²°³ª²³°» ­¨²°¨¤  ª°¥¬­¨¿ ±®±²®¨² ¢ ®²±³²-±²¢¨¨ ­¥®¡µ®¤¨¬®±²¨ \¨±ª³±±²¢¥­­®£®" ±®§¤ ­¨¿ ¤¥-´¥ª²®¢, ª®²®°»µ ¢ °¥ «¼­»µ ®¡° §¶ µ ¬®¦¥² ¨ ­¥¡»²¼. �®¤¥«¨°®¢ ­¨¥  ¬®°´­®© ´ §» ­¨²°¨¤  ª°¥¬-­¨¿ ¯®§¢®«¿¥² ¢»¿±­¨²¼ ±² ²¨±²¨ª³, ¢¥°®¿²­®±²¼ ®¡-° §®¢ ­¨¿ ²®£® ¨«¨ ¨­®£® ¤¥´¥ª²  ¨ ¢ ¤ «¼­¥©¸¥¬ ¨§-³·¨²¼ ¢®§¬®¦­®±²¼ «®ª «¨§ ¶¨¨ ­®±¨²¥«¥© ­  ª ¦-¤»© ¨§ ¯®«³·¥­­»µ ¢¨¤®¢ ¤¥´¥ª²®¢, ­¥ ¯°¨¢¿§»¢ ¿±¼­¨ ª ª ª®© ¦¥±²ª®©, § ° ­¥¥ ®¯°¥¤¥«¥­­®© ¬®¤¥«¨ Si{Si-±¢¿§¨.�²®¨² ®²¬¥²¨²¼, ·²®, ­¥±¬®²°¿ ­  ¡®«¼¸®¥ ª®«¨-·¥±²¢® ° ¡®², ¯®±¢¿¹¥­­»µ ¯°¨°®¤¥ «®¢³¸¥ª ¢ ­¨²-°¨¤¥ ª°¥¬­¨¿, ° ­¥¥ ­¨ª¥¬ ­¥ ¯°®¢®¤¨«®±¼ ¨±±«¥-¤®¢ ­¨¿ ¤¥´¥ª²®¢, ®²¢¥²±²¢¥­­»µ §  ½´´¥ª² ¯ ¬¿-²¨, ¯³²¥¬ ¨µ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ ¢  ¬®°´­®© ´ §¥ ­¨²-°¨¤  ª°¥¬­¨¿. � ®±­®¢­®¬ ¢±¥ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨¥ ¨±-±«¥¤®¢ ­¨¿ ¡»«¨ ­ ¯° ¢«¥­» ­  ¨§³·¥­¨¥ ¤¥´¥ª-²®¢, «¨¡® \¢°³·­³¾" ±®§¤ ­­»µ ª« ±²¥°­»¬ ¬¥²®-¤®¬, «¨¡® ±£¥­¥°¨°®¢ ­­»µ ¢­³²°¨ ª°¨±² ««¨·¥±ª®©±²°³ª²³°». � ¯®¤ ¢«¿¾¹¥¬ ¦¥ ¡®«¼¸¨­±²¢¥ ±² -²¥©, ¯®±¢¿¹¥­­»µ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¾  ¬®°´­®£® ­¨²°¨-¤  ª°¥¬­¨¿, ¨±±«¥¤³¾²±¿ ®¡º¥¬­»¥ ±¢®©±²¢   ¬®°´-­®© ±²°³ª²³°»: ¯«®²­®±²¼ ±®±²®¿­¨©, ° ¤¨ «¼­ ¿´³­ª¶¨¿ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ (���), ¤¨½«¥ª²°¨·¥±ª ¿ ¯°®-­¨¶ ¥¬®±²¼, °¥­²£¥­®¢±ª¨¥ ¨ ° ¬ ­®¢±ª¨¥ ±¯¥ª²°» ¨².¤. �¨ ¢ ®¤­®© ¨§ ½²¨µ ° ¡®²  ¢²®°» ­¥ ±² ¢¨«¨¶¥«¼¾ ¨±±«¥¤®¢ ­¨¥ ²¨¯®¢ ¢®§­¨ª ¾¹¨µ ¢  ¬®°´­®¬­¨²°¨¤¥ ¤¥´¥ª²®¢. � ²® ¦¥ ¢°¥¬¿ ¢»¿±­¥­¨¥  ²®¬­®©±²°³ª²³°» ¤¥´¥ª²®¢, ®²¢¥²±²¢¥­­»µ §  § µ¢ ² § °¿-¤ , ¿¢«¿¥²±¿ ª«¾·¥¢»¬ ¢ ¢®¯°®±¥ ¢»¿±­¥­¨¿ ¯°¨°®-¤» «®¢³¸¥ª (memory traps) ¢ ­¨²°¨¤¥ ª°¥¬­¨¿. �¤ ­­®© ° ¡®²¥ ¢¯¥°¢»¥ ¯°¥¤¯°¨­¿²  ¯®¯»²ª  ®¡­ -220 �¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011



�§³·¥­¨¥  ²®¬­®© ¨ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°»  ¬®°´­®£® ­¨²°¨¤  : : : 221°³¦¨²¼ ¤¥´¥ª²» ­  ®±­®¢¥ Si{Si-±¢¿§¨ ¢  ¬®°´­®©±²°³ª²³°¥ ­¨²°¨¤  ª°¥¬­¨¿ ¨ ª« ±±¨´¨¶¨°®¢ ²¼ ¨µ¨§ ¯¥°¢»µ ¯°¨­¶¨¯®¢.�®¤¥«¨°®¢ ­¨¥ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ¤¥´¥ª²®¢¯°®¢®¤¨«®±¼ ¯°¨ ¯®¬®¹¨ ¯ ª¥²  ª¢ ­²®¢®µ¨¬¨·¥-±ª®£® ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ Quantum-Espresso [4, 5]. �¯-²¨¬¨§ ¶¨¿ £¥®¬¥²°¨¨ ¨ ±®§¤ ­¨¥  ¬®°´­®©  ²®¬-­®© ±²°³ª²³°» ¨§ ª°¨±² ««¨·¥±ª®© °¥¸¥²ª¨ ­¨²°¨¤ ª°¥¬­¨¿ ¯°®¢®¤¨«¨±¼ ¢ ¯°®£° ¬¬­®¬ ¯ ª¥²¥ ¬®«¥ª³-«¿°­®© ¤¨­ ¬¨ª¨ � °-� °¨­¥««® CPMD [6]. � ±·¥²»¯°®¨§¢®¤¨«¨±¼ ­  ®±­®¢¥ ª¢ ­²®¢®µ¨¬¨·¥±ª®£® ­¥½¬-¯¨°¨·¥±ª®£® ¬¥²®¤  �®½­¡¥°£ {�®­ {�¥¬  (²¥®°¨¿´³­ª¶¨®­ «  ¯«®²­®±²¨) ¨ ¬®«¥ª³«¿°­®© ¤¨­ ¬¨ª¨� °-� °¨­¥««®. � ° ±·¥² µ ¨±¯®«¼§®¢ «¨±¼ ®¡¬¥­­®-ª®°°¥«¿¶¨®­­»© ´³­ª¶¨®­ « ¢ ¯°¨¡«¨¦¥­¨¨ LDA,  ² ª¦¥ ¯±¥¢¤®¯®²¥­¶¨ «» ¤«¿  ²®¬®¢ ª°¥¬­¨¿ ¨  §®-²  ²¨¯  Ultrasoft vanderbilt. �­¥°£¨¿ ®²±¥·ª¨ ¯«®±ª¨µ¢®«­ (cut-o� energy) ¢»¡¨° « ±¼ ¨§ ° ±·¥²  ±µ®¤¨¬®±-²¨ ¯®«­®© ½­¥°£¨¨ 0.001Ry/ ²®¬ ¨ ±®±² ¢¨«  40Ry.� ¤ ­­®© ° ¡®²¥  ¬®°´­ ¿ ´ §  ­¨²°¨¤  ª°¥¬­¨¿¯®«³· « ±¼ ¯³²¥¬ ° ±¯« ¢«¥­¨¿ ª°¨±² ««¨·¥±ª®© ±³-¯¥°¿·¥©ª¨ ± ¯®±«¥¤³¾¹¨¬ ¥¥ ®µ« ¦¤¥­¨¥¬. �¥°¢»¬¸ £®¬ ¯®«³·¥­¨¿  ¬®°´­®© ±²°³ª²³°» ¡»«® ¯« ¢-«¥­¨¥ ª°¨±² ««¨·¥±ª®© 336- ²®¬­®© ¿·¥©ª¨ �-Si3N4.�«¿ ³±ª®°¥­¨¿ ¯°®¶¥±±  ° §³¯®°¿¤®·¥­¨¿ ª°¨±² ««¨-·¥±ª®©  ²®¬­®© ±²°³ª²³°» ¯°¨ ¯« ¢«¥­¨¨ ¡»«  ¢»-¡° ­  ²¥¬¯¥° ²³°  6000K. �« ¢«¥­¨¥ ¯°®¢®¤¨«®±¼ ¤®²¥µ ¯®°, ¯®ª  ­¥ ­ ¡«¾¤ «®±¼ ¯®«­®£® ° §°³¸¥­¨¿ª°¨±² ««¨·¥±ª®© ±²°³ª²³°».�«¿ ®µ« ¦¤¥­¨¿ ° ±¯« ¢  ¡»«® ¯®±«¥¤®¢ ²¥«¼­®¨±¯°®¡®¢ ­® ­¥±ª®«¼ª® ±¯®±®¡®¢. � ¬»¬ ¯°®±²»¬ ¨®·¥¢¨¤­»¬ ±¯®±®¡®¬ ®µ« ¦¤¥­¨¿ ±²°³ª²³°», ¯®«³-·¥­­®© ¯®±«¥ ° ±¯« ¢«¥­¨¿ ª°¨±² «« , ¿¢«¿¥²±¿ ®¯-²¨¬¨§ ¶¨¿ £¥®¬¥²°¨¨ ¢»±®ª®²¥¬¯¥° ²³°­®£® ° ±¯« -¢ . �¯²¨¬¨§ ¶¨¿ £¥®¬¥²°¨¨ ¯°®¢®¤¨« ±¼ ±® ±«¥¤³-¾¹¨¬ ª°¨²¥°¨¥¬: ¯°®¶¥¤³°  ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨ £¥®¬¥²-°¨¨ (¬¨­¨¬¨§ ¶¨¨ ±¨«) ±·¨² « ±¼ ®ª®­·¥­­®©, ª®£-¤  ¢±¥ ²°¨ ¯°®¥ª¶¨¨ ±¨«», ¤¥©±²¢³¾¹¥© ­  ª ¦¤»©¨§  ²®¬®¢, ¤®±²¨£ «¨ ¢¥«¨·¨­» < 10�3  ²®¬­»µ ¥¤¨-­¨¶ ±¨«» (Ry/Bohr). �°¨ ½²®¬ ±²°³ª²³°  ¯®¯ ¤ ¥²¢ ¡«¨¦ ©¸¨© «®ª «¼­»© ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨© ¬¨­¨¬³¬,·²® ±®®²¢¥²±²¢³¥² ¬£­®¢¥­­®© § ª «ª¥ ° ±¯« ¢ . �®-±²®¨­±²¢®¬ ² ª®£® ¬¥²®¤  ¿¢«¿¥²±¿ ¡»±²°®²  ¯®«³-·¥­¨¿ ° §³¯®°¿¤®·¥­­®© ±²°³ª²³°». �« ¢­»© ¦¥ ¥£®­¥¤®±² ²®ª { ¡®«¼¸ ¿ ª®­¶¥­²° ¶¨¿ ¤¥´¥ª²®¢, ®±² ¢-¸¨µ±¿ ¯®±«¥ ° §°³¸¥­¨¿ ª°¨±² «« . �­ «¨§ £° ´¨ª ¯«®²­®±²¨ ±®±²®¿­¨© ¯®ª § «, ·²® ½²¨ ¤¥´¥ª²» ¤ ¾²§­ ·¨²¥«¼­»© ¢ª« ¤ ¢ ´®°¬¨°®¢ ­¨¥ ±®±²®¿­¨© ¢ ®¡-« ±²¨ ¯°¥¤¯®« £ ¥¬®© § ¯°¥¹¥­­®© §®­». �¢­® ¢»° -¦¥­­®© ½­¥°£¥²¨·¥±ª®© ¹¥«¨ ­¥ ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ¢®®¡¹¥.� °¥§³«¼² ²¥ ¡»«® °¥¸¥­® ¯°®¢®¤¨²¼ ¯« ¢«¥­¨¥ª°¨±² ««  ¯°¨ ¬¨­¨¬ «¼­® ¢®§¬®¦­®© ²¥¬¯¥° ²³°¥,

¯°¨ ª®²®°®© §  ¢°¥¬¿, ­¥®¡µ®¤¨¬®¥ ¤«¿ ° §°³¸¥­¨¿ª°¨±² ««¨·¥±ª®© ±²°³ª²³°», ­¥ ³±¯¥¢ ¥² ¯®²¥°¿²¼-±¿ ¡«¨¦­¨© ¯®°¿¤®ª. �ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­ ¿ ²¥¬¯¥° -²³°  ¯« ¢«¥­¨¿ ª°¨±² ««¨·¥±ª®£® ­¨²°¨¤  ª°¥¬­¨¿� 2100K. � ­ ¸¥¬ ° ±·¥²¥ ­ ©¤¥­­ ¿ ¯®°®£®¢ ¿ ²¥¬-¯¥° ²³°  ®ª § « ±¼ ±³¹¥±²¢¥­­® ¡®«¼¸¥ � 4000K).�²® ®¡º¿±­¿¥²±¿, ¢®-¯¥°¢»µ, ®²±³²±²¢¨¥¬ ¢ ° ±±·¨-²»¢ ¥¬®© ±²°³ª²³°¥ ¤¥´¥ª²®¢, ª®²®°»¥ ³±ª®°¿¾²¯« ¢«¥­¨¥ ¢ °¥ «¼­»µ ±²°³ª²³° µ,   ¢®-¢²®°»µ, ¬ -«»¬ ¢°¥¬¥­¥¬ ­ ¡«¾¤¥­¨¿ §  ¬®¤¥«¨°³¥¬®© ±²°³ª-²³°®© (¯°¨ ¬¥­¼¸¥© ²¥¬¯¥° ²³°¥ ¯« ¢«¥­¨¥ ²®¦¥¯°®¨±µ®¤¨«® ¡», ­® §  ¡®«¼¸¥¥ ¢°¥¬¿). �  °¨±. 1 ¯®-
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�¨±. 1. ��� (a) ¨ ¯®«­ ¿ ¯«®²­®±²¼ ±®±²®¿­¨© (b) ¤«¿ ¬®°´­®© ±²°³ª²³°», ¯®«³·¥­­®© ®¯²¨¬¨§ ¶¨¥© £¥®-¬¥²°¨¨ ° ±¯« ¢  (¯« ¢«¥­¨¥ ¯°¨ ¯®°®£®¢®© ²¥¬¯¥° ²³-°¥)ª § ­» ��� ¨ ¯«®²­®±²¼ ±®±²®¿­¨© ±²°³ª²³°», ¯®-«³·¥­­®© ² ª¨¬ ®¡° §®¬.�®¦­® § ¬¥²¨²¼, ·²® ¢ ¯®«³·¥­­®© ±²°³ª²³°¥ ­ -¡«¾¤ ¥²±¿ ¬ « ¿ ª®­¶¥­²° ¶¨¿ ¤¥´¥ª²®¢ (­¥¡®«¼¸®©¯¨ª, ¯®°¿¤ª  1  ²®¬­®£® ¯°®¶¥­² , ¢ ��� ¢ ° ©®­¥�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011



222 �. �.�¥ª° ¸¥¢¨·, �. �.� ¯®¸­¨ª®¢, �. �. �°¨¶¥­ª®1.4�A, ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨© N{N ±¢¿§¿¬),   ² ª¦¥ ¯®¿¢-«¿¥²±¿ ¿¢­® ¢»° ¦¥­­ ¿ § ¯°¥¹¥­­ ¿ §®­  � 1:5 ½�.�±µ®¤¿ ¨§ ¯®«³·¥­­»µ °¥§³«¼² ²®¢ ®¯¨± ­­»© ¢»¸¥¬¥²®¤ ¡»« ¢»¡° ­ ¢ ª ·¥±²¢¥ ®±­®¢­®£® ¬¥²®¤  ¯®«³-·¥­¨¿  ¬®°´­®© ´ §» ¤«¿ ¢±¥µ ¯®±«¥¤³¾¹¨µ ±²°³ª-²³°.�«¿ ¨§³·¥­¨¿ ¤¥´¥ª²®¢, ±¢¿§ ­­»µ ± ¨§¡»²ª®¬ª°¥¬­¨¿, ¡»«® ±®§¤ ­® ­¥±ª®«¼ª® ®¡° §¶®¢  ¬®°´­®-£® ­¨²°¨¤  ª°¥¬­¨¿ ¨§ 336- ²®¬­®© ¿·¥©ª¨ ª°¨±² «-«¨·¥±ª®£® �-Si3N4 ± ®¤­®© ¢ ª ­±¨¥©  §®² . �®«³-·¥­­»¥ ² ª¨¬ ®¡° §®¬ ±²°³ª²³°» ±®±² ¢³ ®²¢¥· ¾²SiN1:32 (±²¥µ¨®¬¥²°¨·¥±ª¨© ±®±² ¢ SiN1:33), ·²® ±®-®²¢¥²±²¢³¥² ®¡®£ ¹¥­¨¾ ª°¥¬­¨¥¬ ¯®°¿¤ª  ®¤­®£® ²®¬­®£® ¯°®¶¥­² . �° ´¨ª¨ ¯ °­®© ´³­ª¶¨¨ ° ±-¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¤«¿ ° ±±²®¿­¨© Si{Si ¨ N{N ¯°¨¢¥¤¥­»­  °¨±. 2.
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�¨±. 2. ���, ��� ¤«¿ ° ±±²®¿­¨© Si{N, Si{Si ¨ N{N ¢¯®«³·¥­­»µ  ¬®°´­»µ ±²°³ª²³° µ�® ³¸¨°¥­¨¾ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨µ ¯¨ª®¢ ¬®¦­® ±¤¥-« ²¼ ¢»¢®¤ ® ²®¬, ·²® ¤«¿ ¢±¥µ ° ±±²®¿­¨© ¯®±«¥¯¥°¥µ®¤  ª°¨±² ««{ ¬®°´ ¯°®¨±µ®¤¨² §­ ·¨²¥«¼­®¥³¢¥«¨·¥­¨¥ ° §¡°®±  ¤«¨­ ±¢¿§¥©,   ² ª¦¥ ¬¥¦ ²®¬-­»µ ° ±±²®¿­¨© ¢® ¢²®°®© ¨ ±«¥¤³¾¹¨µ ª®®°¤¨­ ¶¨-

®­­»µ ±´¥° µ. �°®¬¥ ²®£®, ¯®¬¨¬® ³¢¥«¨·¥­¨¿ ¤¨±-¯¥°±¨¨ ¤«¨­ ±¢¿§¥© ¨ ¬¥¦ ²®¬­»µ ° ±±²®¿­¨©, ¯°®-¨±µ®¤¨² °®±² ¨µ ±°¥¤­¥© ¢¥«¨·¨­» (±¤¢¨£ ¯¨ª®¢ ­ £° ´¨ª µ ¯ °­®© ´³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ (���) Si{N¨ Si{Si ¢ ±²®°®­³ ³¢¥«¨·¥­¨¿). �²® ¢ ¯°¨­¶¨¯¥ ±®®²-¢¥²±²¢³¥² ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­® ­ ¡«¾¤ ¥¬®¬³ ³¬¥­¼-¸¥­¨¾ ¯«®²­®±²¨ ª°¨±² ««¨·¥±ª®©  ²®¬­®© ±²°³ª-²³°» ¯°¨ ¥¥ ° §³¯®°¿¤®·¥­¨¨.�§ ½²¨µ ¦¥ £° ´¨ª®¢ ±«¥¤³¥² ­ «¨·¨¥ ­¥¡®«¼¸®£®·¨±«  ¤¥´¥ª²®¢ (¯¨ª ¢ ®¡« ±²¨ 2.5�A ¤«¿ ±¢¿§¨ Si{Si, ±«¨¢¸¨©±¿ ± ¯¨ª®¬, ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨¬ ° ±±²®¿-­¨¾ Si{Si ¢® ¢²®°®© ª®®°¤¨­ ¶¨®­­®© ±´¥°¥,   ² ª¦¥¯¨ª ¢ ®¡« ±²¨ 1.6�A ¤«¿ N{N ±¢¿§¥©).� ª ³¦¥ ¡»«® ±ª § ­®, ¯°¨ ¨§³·¥­¨¨ «®¢³¸¥ª ­®-±¨²¥«¥© § °¿¤  ­ ± ¢ ¯¥°¢³¾ ®·¥°¥¤¼ ¨­²¥°¥±³¾² ¤¥-´¥ª²», ±¢¿§ ­­»¥ ± ¨§¡»²ª®¬ ª°¥¬­¨¿. � ª¨¬ ¤¥-´¥ª²®¬ ¬®¦¥² ¡»²¼ «¨¡® Si{Si-±¢¿§¼, «¨¡® ®¤¨­®·-­»©  ²®¬ ª°¥¬­¨¿ ± ­ °³¸¥­­®© ª®®°¤¨­ ¶¨¥© (­¥-±¯ °¥­­»¬ ½«¥ª²°®­®¬). �®±«¥¤­¨© ¤¥´¥ª² ¯°¥¤« -£ «±¿ ¢ ª ·¥±²¢¥ «®¢³¸ª¨, ¢ · ±²­®±²¨, ¢ ° ¡®²¥ [7].�¤­ ª® ¢ ®¡° §¶ µ ± ª®«¨·¥±²¢®¬ ­¥¤®ª®®°¤¨­¨°®-¢ ­­»µ  ²®¬®¢ ª°¥¬­¨¿, ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨¬ ª®­¶¥­²-° ¶¨¨ «®¢³¸¥ª ¢ ­¨²°¨¤¥ ª°¥¬­¨¿, ¤®«¦¥­ ­ ¡«¾-¤ ²¼±¿ ±¨£­ « ���. �¥¬ ­¥ ¬¥­¥¥ ½ª±¯¥°¨¬¥­²» ¯®��� ­¥ ¯®ª § «¨ ­ «¨·¨¿ ±¨£­ « . � ª¨¬ ®¡° §®¬,¯°¥¤±² ¢«¿¥²±¿ ° §³¬­»¬ ±®±°¥¤®²®·¨²¼ ³±¨«¨¿ ­ ¨§³·¥­¨¨ ¨ ª« ±±¨´¨ª ¶¨¨ ¤¨ ¬ £­¨²­»µ ±¢¿§¥© Si{Si ¢ ª ·¥±²¢¥ ¤¥´¥ª² , ®²¢¥²±²¢¥­­®£® §  ½´´¥ª² ¯ -¬¿²¨ ¢ Si3N4.�®¨±ª ¨ ª« ±±¨´¨ª ¶¨¿ ¤¥´¥ª²®¢ Si{Si ¢ ¯®«³-·¥­­»µ ±²°³ª²³° µ ¯°®¨§¢®¤¨«¨±¼ ±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡-° §®¬. �¢¿§¼¾ Si{Si ±·¨² « ±¼ «¾¡ ¿ ¯ °   ²®¬®¢ª°¥¬­¨¿, ° ±±²®¿­¨¥ ¬¥¦¤³ ª®²®°»¬¨ ­¥ ¯°¥¢»¸ «®2.5�A (° ±±²®¿­¨¥ Si{Si ¢® ¢²®°®© ª®®°¤¨­ ¶¨®­­®©±´¥°¥ ¡¥§¤¥´¥ª²­®© ±²°³ª²³°» ±®±² ¢«¿¥² ¢¥«¨·¨­³� 3:1�A). �¡®±­®¢ ­¨¥ ½²®£® §­ ·¥­¨¿ ¯®°®£  ¤«¨­»±¢¿§¨ ¡³¤¥² ¯°¨¢¥¤¥­® ¤ «¥¥. �«¿ ª ¦¤®£® ¨§  ²®-¬®¢ ª°¥¬­¨¿, ¢µ®¤¿¹¨µ ¢ ±®±² ¢ Si{Si-±¢¿§¨, ¯°®¢®-¤¨«±¿ ¯®¨±ª ¡«¨¦ ©¸¨µ ±®±¥¤¥© ¢ ¯¥°¢®© ª®®°¤¨­ -¶¨®­­®© ±´¥°¥, (ª ª  ²®¬®¢ ª°¥¬­¨¿, ² ª ¨  ²®¬®¢ §®² ). �«¿ ¤«¨­» ±¢¿§¨ Si{N ¡»«® ¯°¨­¿²® ¯®°®-£®¢®¥ §­ ·¥­¨¥ 2.1�A (¤«¨­  Si{N-±¢¿§¨ ¢ ª°¨±² ««¥� 1:7�A). � ª¨¬ ®¡° §®¬, ²¨¯ ¤¥´¥ª²  Si{Si ®¤­®§­ ·-­® µ ° ª²¥°¨§®¢ «±¿ ¤¢³¬¿  ²®¬ ¬¨ ª°¥¬­¨¿, ´®°-¬¨°³¾¹¨¬¨ Si{Si-±¢¿§¼,   ² ª¦¥ ª®«¨·¥±²¢®¬ ±®±¥-¤¥© ª ¦¤®£® ¨§ ­¨µ ( ²®¬®¢ ª°¥¬­¨¿ ¨  §®² ). �®­¿²-­®, ·²® ¥±«¨ ¢¡«¨§¨ Si{Si-±¢¿§¨ ®¡­ °³¦¨¢ ¥²±¿ ¥¹¥®¤¨­  ²®¬ ª°¥¬­¨¿, ²® ² ª®© ¤¥´¥ª² ±²®¨² ° ±±¬ ²-°¨¢ ²¼ ¶¥«¨ª®¬ ª ª ¤¢®©­³¾ Si{Si-±¢¿§¼. �¤­ ª® ¤«¿¯°®±²®²» ¯®¨±ª  ¨ ®¡®§­ ·¥­¨¿ ¤¥´¥ª²®¢ ­  ¯¥°¢®¬½² ¯¥ ¤¢®©­ ¿ Si{Si-±¢¿§¼ (¤¥´¥ª² Si{Si{Si) ° ±±¬ ²-°¨¢ « ±¼ ª ª ¤¢  ­¥§ ¢¨±¨¬»µ ¤¥´¥ª² , ª ¦¤»© ¨§�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011



�§³·¥­¨¥  ²®¬­®© ¨ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°»  ¬®°´­®£® ­¨²°¨¤  : : : 223ª®²®°»µ ¨¬¥¥² ±°¥¤¨ ¡«¨¦ ©¸¥£® ®ª°³¦¥­¨¿, ¯®¬¨-¬®  §®² ,  ²®¬ ª°¥¬­¨¿. �®®²¢¥²±²¢¥­­® ª ¦¤»©¨§ ¯®«³·¥­­»µ ¤¥´¥ª²®¢ Si{Si ®¡®§­ · «±¿ ·¥²»°¼-¬¿ ·¨±« ¬¨ ±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡° §®¬: nN1nSi1nN2nSi2, £¤¥nN1 ¨ nN2 { ª®«¨·¥±²¢®  ²®¬®¢  §®² ,   nSi1 ¨ nSi2 {ª®«¨·¥±²¢®  ²®¬®¢ ª°¥¬­¨¿ ¢ ¯¥°¢®© ª®®°¤¨­ ¶¨®­-­®© ±´¥°¥ ª ¦¤®£® ¨§  ²®¬®¢ Si, ´®°¬¨°³¾¹¨µ Si{Si-±¢¿§¼.�  °¨±. 3 ¯°¥¤±² ¢«¥­® ­¥±ª®«¼ª® ¢¨¤®¢ ¤¥´¥ª²®¢,®¡­ °³¦¥­­»µ ¢ ¯®«³·¥­­®©  ¬®°´­®© ±²°³ª²³°¥.
(a)

(b)

3030 3020

3021 + 2130 3031 + 3120

�¨±. 3. �¥´¥ª²», ®¡­ °³¦¥­­»¥ ¢  ¬®°´­®¬ ­¨²°¨¤¥ª°¥¬­¨¿: Si{Si-±¢¿§¨ ( ) ¨ ¤¢®©­»¥ Si{Si-±¢¿§¨ (b)�«¿ ¯°®±²®²» ¡³¤¥¬ ®¡®§­ · ²¼ ¤¥´¥ª²» ¢¨¤ 3031 + 3130 ª ª 303130.� ª ³¦¥ ¡»«® ±ª § ­®, ¯®¨±ª ¤¥´¥ª²®¢ ¯°®¨§¢®-¤¨«±¿ ¯°¨ ¯®°®£®¢®¬ §­ ·¥­¨¨ ¤«¨­» Si{Si-±¢¿§¨,° ¢­®¬ 2.5�A. � ­­ ¿ ¢¥«¨·¨­  ¡»«  ®¯°¥¤¥«¥­  ¨§±¥°¥¤¨­» ¯« ²® ­  ��� ¤«¿ ° ±±²®¿­¨© Si{Si. �°¨³¢¥«¨·¥­¨¨ ½²®£® §­ ·¥­¨¿ ¤® 2.6�A °¥§ª® ¢®§° ±² -«® (± 0 ¤® � 18%) ª®«¨·¥±²¢® ­ ©¤¥­­»µ ª®¬¯«¥ª±®¢4040. �¥¬ ­¥ ¬¥­¥¥ ª®¬¯«¥ª± 4040 ¡»« ¨±ª«¾·¥­ ¨§° ±±¬®²°¥­¨¿ ±² ²¨±²¨ª¨ ¤¥´¥ª²®¢, ².ª. ¢ ¤ ­­®¬±«³· ¥ ° §­¨¶  ¬¥¦¤³ ¤¥´¥ª²®¬ ¨ ¤¢³¬¿ ¯° ¢¨«¼­®ª®®°¤¨­¨°®¢ ­­»¬¨  ²®¬ ¬¨ ª°¥¬­¨¿, ±¡«¨§¨¢¸¨-¬¨±¿ ¤® 2.6�A, ·°¥§¢»· ©­® ³±«®¢­  ¨§-§  ±¨«¼­®£®° §¡°®±  ° ±±²®¿­¨© Si{Si ¯® ±° ¢­¥­¨¾ ± ª°¨±² «-«®¬.�®«³·¥­­»¥ °¥§³«¼² ²» ¯®ª § «¨, ·²®, ª ª ¨ ±«¥-¤®¢ «® ®¦¨¤ ²¼, ± ¬»¬ ° ±¯°®±²° ­¥­­»¬ ¤¥´¥ª-

²®¬ (� 50% ®² ®¡¹¥£® ·¨±«  ¤¥´¥ª²®¢) ¿¢«¿¥²±¿ Si{Si-±¢¿§¼ ± ¯° ¢¨«¼­®© ª®®°¤¨­ ¶¨¥© (3030). �®° §¤®¬¥­¥¥ ®¦¨¤ ¥¬»¬ ¨ ¨­²¥°¥±­»¬ °¥§³«¼² ²®¬ ¿¢«¿-¥²±¿ ­ «¨·¨¥ ¤¢®©­»µ Si{Si-±¢¿§¥© (¤¥´¥ª² Si{Si{Si± ° §«¨·­®© ª®®°¤¨­ ¶¨¥©  ²®¬ ¬¨  §®² ) ¢ ±³¬¬ °-­®¬ ª®«¨·¥±²¢¥ � 25% ®² ®¡¹¥£® ·¨±«  ¢®§­¨ª ¾¹¨µ¢  ¬®°´­®© ±²°³ª²³°¥ ¤¥´¥ª²®¢. � ¬®© ° ±¯°®±²° -­¥­­®© ¬®¤¨´¨ª ¶¨¥© Si{Si{Si-±¢¿§¨ ®ª § « ±¼ ¤¢®©-­ ¿ Si{Si-±¢¿§¼ ®¯¿²¼ ¦¥ ± ¯° ¢¨«¼­®© ª®®°¤¨­ ¶¨-¥© (302130). �²®¨² ®²¬¥²¨²¼, ·²® ° ­¥¥ ¤¥´¥ª² Si{Si{Si ­¨ª¥¬ ­¥ ° ±±¬ ²°¨¢ «±¿ ¢ ª ·¥±²¢¥ «®¢³¸ª¨¤«¿ ­®±¨²¥«¥© § °¿¤  ¢ ­¨²°¨¤¥ ª°¥¬­¨¿, µ®²¿, ª ª¡»«® ¯®ª § ­®, ½²®² ²¨¯ ¤¥´¥ª²®¢ ¬®¦¥² ±®±² ¢«¿²¼§­ ·¨²¥«¼­³¾ · ±²¼ ®² ®¡¹¥£® ª®«¨·¥±²¢  ¤¥´¥ª²®¢ ²®¬­®© ±²°³ª²³°»  ¬®°´­®£® ­¨²°¨¤  ª°¥¬­¨¿.� ¤ «¼­¥©¸¥¬ ¨¬¥¥² ±¬»±« ¯°®¢¥±²¨ ¨­¤¨¢¨¤³- «¼­®¥ ¨±±«¥¤®¢ ­¨¥ ª ¦¤®£® ¨§ ®¡­ °³¦¥­­»µ ¢¨-¤®¢ ¤¥´¥ª²®¢. �²¤¥«¼­»© ¨­²¥°¥± ¢ ±¨«³ ¯®«³·¥­-­»µ °¥§³«¼² ²®¢ ¯°¥¤±² ¢«¿¥², ª®­¥·­®, ¤¢®©­ ¿ Si{Si-±¢¿§¼. � ¯¥°¢³¾ ®·¥°¥¤¼ ±«¥¤³¥² ¢»¿±­¨²¼ ¢®§-¬®¦­®±²¼ «®ª «¨§ ¶¨¨ ½«¥ª²°®­®¢ ¨ ¤»°®ª ­  ¨§³· -¥¬»µ ¤¥´¥ª² µ ¨ ¢ ±«³· ¥ ¯®«®¦¨²¥«¼­®£® °¥§³«¼-² ²  ­ ©²¨ ½­¥°£¨¾ «®ª «¨§ ¶¨¨. �±±«¥¤®¢ ­¨¥ ®¡-­ °³¦¥­­»µ ¤¥´¥ª²®¢ ± ²®·ª¨ §°¥­¨¿ ¢®§¬®¦­®±²¨«®ª «¨§ ¶¨¨ ­®±¨²¥«¥© ­¥¯®±°¥¤±²¢¥­­® ¢ ±£¥­¥°¨-°®¢ ­­®©  ¬®°´­®© ¿·¥©ª¥ ¨¬¥¥² ¬ «® ±¬»±«  ¨§-§  ¡®«¼¸®£® ª®«¨·¥±²¢  Si{Si-¤¥´¥ª²®¢ (� 10 ­  ®¤­³¿·¥©ª³). � ª¨¬ ®¡° §®¬, ­¥®¡µ®¤¨¬® ­ ©²¨ ¯®¤µ®¤,ª®²®°»© ¤ ¢ « ¡» ¢®§¬®¦­®±²¼ ¢»¤¥«¥­¨¿ ¢ ¬®¤¥«¨-°³¥¬®©  ²®¬­®© ±²°³ª²³°¥ Si3N4 ®²¤¥«¼­»µ ½ª§¥¬-¯«¿°®¢ ¤¥´¥ª²®¢ ª ¦¤®£® ¢¨¤ .1. Y. Roizin, ONO Structures and Oxynitrides in ModernMicroelectronics: Material Science, Characterization andApplication, In book Dielectric Films for AdvancedMicroelectronics, Wiley, 2007.2. V.A. Gritsenko and S. S. Nekrashevich, Microel. Eng. 86,1866 (2009).3. K.A. Nasyrov, V.A. Gritsenko, and Yu.N. Novikov, JAppl. Phys. 96, No 8 (2004).4. S. Baroni, A. Dal Corso, S. de Gironcoli et al.,http://www.pwscf.org/.5. P. Giannozzi et al., J. Phys.: Condens. Matter 21, 395502(2009); http://www.quantum-espresso.org.6. CPMD V3.13, Copyright IBM Corporation. (1990-2008)and Copyright MPI fur Festkoerperpforschung Stuttgart(1995-2001).7. W. L. Warren, J. Robertson et al., J. Appl. Phys.74, 40341993.
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