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En este trabajo se estudia la movilidad y aglom@nade vacancias, utilizando la técnica de MontelcCa
cinético, en la red cristalina del Si a temperauedativamente bajas. En una primera etapa seaugl algoritmo

de Metrépolis para simular el proceso de nucleagi@necimiento de aglomerados. En una segunda s&pa
reemplaza éste por el algoritmo de Bortz, Kalosepdwitz que permite acelerar los tiempos de simthac
cuando el algoritmo anterior se hace ineficientss tesultadosbtenidos con la aplicacién de ambos algoritmos
se comparan con los correspondientes a un trabajopasado en un modelo de evolucién en el contin

Palabras Claves: vacancias, aglomeracion, sildante Carlo

In this work, the mobility and clustering of vac@xin Si is studied using kinetic Monte Carlo teiue at
relatively low temperatures. In a first stage thetidpolis algorithm is used to simulate the clustaucleation
and growth. In a second stage the latter is reflagethe algorithm of Bortz, Kalos and Lebowiz th#ows to
accelerate the simulation time when the former ritlym becomes inefficient. Results obtained frone th
application of both algorithms are compared witbsth corresponding to a previous work based on alutin
model in the continuum.
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I. INTRODUCCION los defectos se aglomeran, la dindmica del sisteena

Los componentes electrénicos, en base Si, de [§na muy lenta. En cambio el algoritmo ideado por
satélites artificiales estan sometidos en el espacina BOrz, Kalos y Lebowitz (BKL} permite simular
temperatura aproximada de iD0y a una irradiacion ti€mMpos mas prolongados. L
permanente de protones y electrones. Esta radiacion EN 1a seccion Il se presenta el modelo de intésacc
produce defectos puntuales, vacancias y autgDtre vacancias, con el que se calculan las
intersticiales, que pueden recombinarse o mover§@nfiguraciones de aglomerados de este tipo de
libremente en el cristal. Las vacancias libres arigy  defectos. En la seccion Il se detalla la técnieaMC
forman aglomerados. En cambio, a estas temperaturgié€tico y el algoritmo de Metropolis, y se muesttas
la difusividad de intersticiales es 6rdenes de ritagn esultados obtenidos. En la seccion IV se desclbe
menor que la de las vacancias y se supone qg@ontmo BKL. Finalmente, en la seccion V, se
permanecen casi inméviles en el sitio en el queofue comparan los resul_tados de las S|ml.JIaC|on'es atcasst
generaddd. Por esta razon, en este trabajo solo $@n 0s correspondientes a un trabajo pfé\basado en
estudia la dinamica de nucleacion y crecimiento dé! modelo de evolucién en el continuo.
aglomerados de vacancias, que representa uno de los
motivos de deterioro de los componentes electrénic- MODELO DE INTERACCION ENTRE
en servicio. VACANCIAS

Para entender los fenbmenos involucrados en la En este trabajo se adopta un modelo de ligadura
cinética de evolucién de aglomerados de vacandas régida entre vacancias, similar al considerado Iper
necesario estudiarlos a nivel microestructural. €ste  Magna y Coff§. En este modelo, presentado en un
objetivo se llevan a cabo simulaciones a nivel &om trapajo anteridf, la energia de formaciofE, de un
utilizando la técnica de Monte Carlo (MC) cinétién
la etapa inicial, se implementa esta técnica usaido
algoritmo de Metropolf8. Este resulta eficiente en los
primeros estadios de la simulacién, en los que .
mayoria de las vacancias son libres y no se enauent = :_lz E%(i,j) 1)
asociadas entre si. Sin embargo, no pueden readizar 2 P
simulaciones a tiempos largos dado que, a medida qu

aglomeradoV, con n vacancias se calcula como una
suma de pares, extendida a todas las vacancias del
iaaglomerado

i£]
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donde las energias de interaccion de pdggqi, j) Tabla 1: Valores ajustados de las energias de
dependen no solo de la distanpiantre las vacancids interaccion entre vacanciak; (en eV) para el modelo

y j que interacttan, sino también de la ocupacién de losadoptado en este trabajo.

sitios atomicos intermedios, representada en esta

ecuacion por el valor dex. La figura 1 muestra config.a: distanciap - sitiosk,r,st,ul E7 (eV)
esquematicamente las interacciones consideradas. -
) b) ) E; |las. vecinas -1.6387
a c
s Eg 2as. vec., no hay vac. en sikio -0.6654
@ Q{E%\O ro/O j E; |2as. vec., siti& ocupado por vac. 0.19B3
i Eggl i El%jj i %ﬁ EJ |3as. vec., no hay vac. en sitiost,u| -0.1138
p — -
] K t E; |3as. vec., 1 vac. en sitiost,u 0.531(
Figura, 1: Modelo de interaccion entre vacancias. EZ? |3as. vec., 2 vac. en sitios,t,u -0.0914
Energias a distancia de a) primeros (p=1), b) setpm N N i
(p=2) y c) terceros (p=3) vecinos. Los cuadrados E; |3as. vec., 3 vac. en sitiog,t,u 0.055
(circulos) indican vacancias (atomos). En b) y @3 | E;‘ 3as. vec., sitiosst,u ocupados -0.0838

valores de las energias de interacci&ﬁ dependen de
la ocupacion de los sitios k y r,s,t,u, respectigata

a) divacancia b) trivacancia
Si se tienen en cuenta todas las ocupaciones posibles
de los sitios intermedios (circulos en gris de la fidyra
se obtienen ocho parametr&§ : uno correspondiente a 1.6387 3.0841

la interaccion a primeros vecinds, dos a segundos
vecinos E;, cona = 0 6 1 segln el sitik esté

c) tetravacancias

desocupado u ocupado por una vacancia, y cinco a i)

terceros vecinogk; , cona = 0,...,4 segun la ocupacion 4.6210

de los sitiosr,st,u. Los valores de los parametros se -

obtuvieron minimizando la funcién cuadratica i) i)

Q :EZ[EEO - Er?]2 (2) 4.5295 4.3362
25

RETT . . . d) pentavacancias
donde E.” indica la energia de ligadura de referencia

del aglomeradov,, y E’ es la misma energia pero i)
calculada utilizando la ec. (1) junto a la defiarti 6.5291
E,=E.,+E -E, 3
. i) iii) iv)

Los valores de referenci&’® se han extraido del
trabajo de Bongiorno y c&. En dicho trabajo, los 6.1579 6.0664 5.9749
autores utilizan un modelo de tight-binding pardana
que los pequefios aglomeraddgs (n<24) constituidos VW VW Viw
por vacancias ubicadas de manera que completéosanil 5.9646 5.8731 5.3950

hexagonales, caracteristicos de la estructuraaltmist
del Si, poseen mayor estabilidad que aquellos deFigura 2: Representacion esquematica de todas las
geometria esférica. En el marco del presente matielo  configuraciones de aglomerados de vacanciagns)

interaccion, la expresion dg, [ec. (1)] no involucraa Y Sus correspondientes energias de formacion (gn eV
calculadas mediante la ec.(1) y los valores dedald

E: =Ej,E; para ninguna de estas dos morfologias y, I. La linea mas gruesa indica una ligadura entre

por lo tanto, no es posible determinar los valores VAcancias a primeros vecinos.

Optimos de dichos parametros a partir de los ot _

de Bongiorno y col. En cambio, estos valores se En la figura 2 se reportan los valores B¢ para

estimaron a partir de otro trabajo de los mismogdas las configuraciones posibles de aglomeratos

autore®, donde analizan la interaccion de una vacancigon n<5. Debe notarse que los aglomerados de menor

con un aglomeradd/, en distintas configuraciones energia corresponden a configuraciones de vacancias

utilizando un potencial interatomico. En la Tabla@el contiguas en un anillo hexagonal, en acuerdo capuéo

enumeran las energiaE} y los correspondientes predicen modelos de primeros princigibs Este

valores ajustados. acuerdg puede lograrse gracias a la interaccidre ent
vacancias hasta terceros vecinos. Un modelo a degun

vecinos, como el propuesto por La Magna y C8ffao
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distinguiria, por ejemplo, entre las configurac®iey constante y la dindmica es muy lenta. Esta disnonuc

i) de tetravacancias (Fig. 2c). de la velocidad con la que evoluciona el sistema se
) ) evidencia claramente en la figura 5, donde se maukst
lll. SIMULACION POR EL METODO DE MC evolucién de la tasa de aceptaciéon de los saltdasle

Para aplicar esta técnica se construye inicialmeny@cancias (nimero de transiciones aceptadas/niaeero

un cristal de forma cubica comnxn celdas unitarias de Ntentos de salto). . .

Si. Se genera un nimelbde vacancias, distribuidas al  €on €l fin de acelerar la evolucion del sistema
azar en el bloque de simulacién, que permaneE%su"a necesario cambiar el algoritmo Qe M_gtrcspoh
constante durante toda la simulacién. Se permitelagi PO" el algoritmo BKL que se detalla a continuacion.
vacancias salten aleatoriamente a uno de suso$ siti
primeros vecinos, imponiendo condiciones periédicas
de contorno. La probabilidad® de que una dada 1074
vacancia realice una transicion (salto) de un siticial

i a un sitio finaf esta dada por: kS -
. 3 10°
0 si f estaocupado g
P=41 si f estavacioy AE <0 4) g
c
Q
o

exp(—AE/KT) si f estavacioy AE >0

siendoAE=E; — E; la diferencia entre las energias totales

del sistema en las configuraciones inicial y firala 10° e e e

constante de BoltzmannTyla temperatura. 107 107 107 10 tl(oseg;" 10
En general, la concentracion de vacancia¥®

empleada en las simulaciones es mucho mayor que la Figura 3: Concentracion de vacancias y sus

concentracién de equilibrioC®. Esto acelera la  @glomerados en funcion del tiempo.

7

evolucion del sistema en un fact6(' /C$, que debe

tenerse en cuenta cuando se comparan los resuttedos s O o —
las simulaciones con los resultados de sistemdasrea L 2l "%,
Un inconveniente de este incremento en la g E’\o
concentracién es que, en el proceso de generaeién d § 04 \,\
vacancias al azar, la probabilidad de crear agladus S L6l N\
pequefios es alta. Concretamente, la concentracion 5 O\O
inicial de divacancias y trivacancias en la red $ieés GZ')’ -0.84 \o\
Che =2(C)°)? y CY° =6(C)°)?, respectivamente. T 10 3 .
En la simulacion el tiempo se mide en pasos de MC 1o e
(MCS). Cada MCS corresponde al tiempo promedio que 10® 10" 10" 10" 10° 10° 107 10° 10°
toma a una vacancia saltar una distancia elememtal, t (seg)

1 MCS =d¥6D,, donded = \/§a/4 es la distancia de

primeros vecinos en la red de diamaatel parametro
de red del Si yDy el coeficiente de difusién de la
vacancia.

El primer estudio realizado trata la difusividadwte 10 {o-eesee o ...
aglomeradd/,. Prasad y Sinri8 encuentran que dichos et
aglomerados pueden moverse mediante saltos
individuales de las vacancias que lo componen ylaue
movilidad disminuye con el tamafiodel aglomerado.
Con este propésito se ha estudiado la difusiénade |
divacancia aT=900K vy, por extrapolaciéon, a la 1075 \
temperatura de interésT4400K), se encuentra que \
Dn/Dy~10"". Este resultado indica que puede

3
despreciarse la movilidad de aglomerados no2 a 1010-13 107 10" 10% 10° 10° 107 10°  10°

temperaturas relativamente bajas. t (seg)
La figura 3 muestra la evolucion de la concentracio
de vacancias y sus aglomerados y la figura 4 legéne Figura 5. Evolucion de la tasa de aceptacion de
por vacancia. La simulaciéon se realiz6 en un bloque transiciones
cubico de 2820x20 celdas, con 640 vacancias a una
temperatura de 400 K. Se ve que, cuando las vasancj
comienzan a aglomerarse, la energia del siste \é ALGORITMO BKL
disminuye, hasta que la concentracién de vacancias El algoritmo BKL se basa en el hecho de que las
libres satura. En este punto la energia se torsa célistintas transiciones, que las vacancias puecstuet,

Figura 4: Energia por vacancia (en eV) en
funcion del tiempo.

10

tasa de aceptacion
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se pueden agrupar en clases. Cada clase tienedgocpermanecen constantes después que la concentdacion
una energia de transicibAE = E; — E y una vacancias libres cae abruptamente.

probabilidadP = exp(-AE/KT). Por ejemplo, si en la red

de Si s6lo se considerara interaccion de vacarxiasCONCLUSIONES

primeros vecinosk, las configuraciones inicial y final  E| algoritmo de Metropolis es adecuado para simular
de salto tendrian como valores de energia posibEs |as primeras etapas de la nucleacién de vacancias.
2E y 3E. Si se calculara\E s6lo se encontrarian 7 Cuando la tasa de aceptacion de transiciones rligmi
valores diferentes, que representarian las 7 clasgsruptamente, la dinAmica se torna muy lenta yiteesu
posibles. mas eficiente cambiar al algoritmo BKL.

En el siguiente calculo de BKL se considera
interaccion a segundos vecinos y se obtienen ¥3Esl 2
posibles. En cada paso del codigo se calculsEetle
todas las transiciones posibles que pueden efectuar
todas las vacancias del sistema y se las clasiféo#ro
de las 907 clases. Se elige al azar una clase y una
transicion, dentro de esta clase, y se realizaadich
transicion. En la implementacion, cada clase tiene

asociado un factorQ :Zij:1njl3j, con i=1,2,....,907,

siendon; el nimero de transiciones de la claggl paso 10° S /Sy A AS———
. . A . 13 12 11 -10 -9 -8 -7 -6
de tiempo no es proporcional al nimero de intentos, 107 107 107 107 100 107 107 10
sino a 104z En la etapa de crecimiento de t(seg)
aglomeradosQoo<1, entonces los pasos de tiempo Figura 6. Evolucion de la concentracion de vacasci

resultan mayores que 1. . . y sus aglomerados en funcién del tiempo, en la
En las simulaciones realizadas en este trabajo se zproximacién del continuo

comprueba que se obtienen distribuciones de tamafios
similares con ambos algoritmos de simulacion. Sin Las configuraciones de aglomerados resultantes de
embargo, a igualdad de numero de intentos, elitdyor las simulaciones no necesariamente correspondas a |
BKL es entre 2 y 3 drdenes de magnitud mas efieientonfiguraciones de menor energia.

que el de Metropolis. En lo referente al alcancdade  Se comprueba que utilizando la simulacién en el
interaccion (segundos 0 terceros vecinos) patdntinuo se obtiene una dindmica de aglomeracion de
tetravacancias se observa una diferencia en \Yacancias con una tendencia similar a la obtenia c
morfologia de los aglomerados. Con interaccion KIC.

segundos vecinos, se obtienen configuraciones mas

extendidas (figura 2c-ii) que con interacciones AGRADECIMIENTOS

terceros vecinos. En cambio, las morfologias de los
aglomerados mas grandes son similares con ambé)Rl
modelos de interaccion.

concentracion

T

10°
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Vn +V oo Vn+1 (5)
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