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1. levads.

Projekta ietvaros ir planots izveidot papildinadjumu ar nanomérogu, kin&tiskiem un
mikroskopiskiem modeliem matematiskas modeléSanas un programmu bazes sist€émai
(MMPBS), kas tiek izmantota funkcionalo un pusvaditaju materialu razosanas tehnologiju
matematiskaja modeléSana un kas ir izstradata un implement€ta programmu kompleksa
veida uz Fizikas un Matematikas Fakultates daudzprocesoru klastera. Tas laus analiz&t gan
tehnologisko procesu makroskopiskos, gan nanome&rogu, kinétiskos un mikroskopiskos
procesus, gan to saistibu.

Uzsakot darbu pie projekta, projekta vaditajs veda gan individualas parrunas ar projekta
iesaistitajiem darbiniekiem par veicamo darbu planojumu un pienakumu sadali, gan art tika
noturétas vairakas plasakas apspriedes ar projekta iesaistitajiem darbiniekiem laika posma
06.-08.04.2011. Ka pirmais tematiskais virziens tika noteikta kristalizacijas mikroskopisko
procesu ietekme uz kristala argjas virsmas geometrijas veidoSanos kristala audzEéSanas
procesa (Skautpu forma utml).

2. Konferences un seminari

Parskata perioda projekta pirmaja meénesi tika sarikots projekta grupas seminars
,,Kristalizacijas mikroskopisko procesu ietekme uz fasesu geometrisko formu” (26.04.2011.),
kura projekta zinatniskais vaditajs asoc. prof. Andris Muiznieks, izmantojot sagatavoto
prezentaciju, zinoja par veiktajam pirmajam literatliras studijam. Prezentacija ir dota
pielikuma, zemak skat. prezentacijas titullapu.
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Kristalizacijas mikroskopisko procesu
ietekme uz faseSu geometrisko formu

Andris Muiznieks

ERAF projekta
,Jaunas matematiskas modelésanas instrumentu sistémas izstrade
funkcionalo nano- un mikroelektronikas pusvaditaju materialu
razosanas tehnologijam”
(vienosanas Nr. 2011/0002/2DP/2.1.1.1.0/10/APIA/VIAA/085)
darba grupas seminars 26.04.2011. Ze||u iela 8.

Parskata perioda projekta zinatniskais vaditajs Andris MuiZznieks piedalijas starptautiska
konference ,,5th International Workshop on Crystal Growth Technology”, kas notika 2011.
gada 26. — 30. junija Berling, ar postera referatu (skat. zemak), kura cita starpa tika prezent&ti
ari projekta ietvaros aprékinatic mikroskopiskie ipatngjas pretestibas sadalfjumi silicija
monokristalos, kas tiek izaudz&ti ar peldosas zonas (Floating Zone) metodi. Sos sadalijumus
aprékinaja un postera sagatavoSana biitisku ieguldijjumu deva projekta darbinieks Kaspars
Lacis.

Unsteady 3D numerical modeling of 100 mm Floating Zone silicon single crystal growth process:
Comparison with experiment

A Muiznieks' K. Lacis'. H. Riemann? A_ Luedpe®, M. Wuenscher?. M. Plate’

'Department of Physics, Uinversity of Latvia, LATVIA
2 Leibniz-institut fuer Knistalizuechtung, Max-Bom-Str. 2 D-12459 Bertin, GERMANY

Introduction

The continuous development of the siicon large singe crystal growth industry requires e sUppart by Mathematical modeing. In the present work an
unsteady 30 numerical modeing of meit fow in industnal 100 mm Si single crystal Floating Zone (FZ) growth process i5 camied out. Meit fiow,
femperature and dopant concentration ﬁHdSalE mndeiecl with speciaized soiver based on open source code libraries of OpenFOAM [1]. The convecive
franspart in e mef besides dopant distribution at the interiace and as 3 consequence the radial
resistivity variations (RAV) in the grown crﬁlﬂ Trerebre the: n\.rnennalrg cakulated ARY characienze the crystal growtn process and comparisan with
experimental ARV shows the achieved quality of modeing. In previous works, e.g. [2] e expermentaly measured radal resistivity profiles were
compared with numerical caicuiations in 20 axis-symmetnc appmach. In the present work we show the first comparison of new expermentally
measured RRY and caicuied RRY obianed from wisteady 30 caleuladons.

Description of the process and mathematical

were done in the Leibniz Insdtute far Crysial Growth,
Berin, on a FZ 1520 puller. From a fieed rod with diameter du, = 0.100m,
a <100 crystal with a ciameter of d; = 0.101m was grown. With the pul
rate of 3.2Mm/min were 18T 2 Smm and 10em at Arpm grown. In 3
transition phase, the pull rate was increased 1o 3.7mmimin without
changing the inductor power, and again for each rofaton rate 10cm were
grown. The numerical simulations were done for all phases of he
expeniment.
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Fig. 1. Sysem of mathemascal medeis and respective setware for modeing of FZ

Calculation resulis

Fig. 5. &) Experimentally measwed FRV. B} Cakcutated mmjaeclwm prafies
with surface Senzion gradient -2.5e-4 Nk, C) Calculated namalized resisvity
profies wilh suttace tension gradient -1.3e~4 Nk O) Oscitaions of dopant
iy

Fig. 2. Flaating Zene process. Cicuated shape of phase boundaries fer diterent
erystal pull rates. Example of 30 F EM caluaion resuls cument ines on e
surface of siicon.
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3. Literatiiras analize, pirmie testa aprekini

Lai uzsaktu nanomeérogu, kinétisko un mikroskopisko modelu izstradi, tika veiktas
apjomigas literattiras studijas. Zemak noradam dazus no svarigakajiem avotiem.

1. G.F. Bolling, W.A. Tiller, "Growth from the Melt. I. Influence of Surface Intersections in
Pure Metals", J Appl. Phys. 31, 1345 (1960).

2. V. V. Voronkov. "Mass transfer at the surface of a crystal near to its boundary with the
melt, and its influence on the shape of the growing crystal”, Kristallografiya 23, 249 (1978).
3. M. Elena Diaz, Javier Fuentes, Ramon L. Cerro, Michael D. Savage, "Hysteresis during
contact angles measurement”, Journal of Colloid and Interface Science 343, 574 (2010).

4. Crystal Growth Processes Based on Capillarity. Edited by T. Duffar (2010).

5. D.J. Eaglesham, A.E.White, L.C. Feldmann, N. Moriya, D.C. Jacobson, "Equilibrium
shape of Si", Phys. Rev. Lett. 70 (1993) 1643.

6. Apte and Zeng "Anisotropy of crystalmelt interfacial free energy of silicon by
simulation”, Appl. Phys. Lett 92, 221903 (2008).

7. V. V. Voronkov. "Theory of crystal surface formation in the pulling process", Journal of
Crystal Growth 52 311 (1981).

Parskata perioda veikto literattras studiju kopsavilkums un pirmo testa aprékinu rezultati ir
apkopoti projekta grupas darbinieku kopigi sagatavota seckojosa prezentacija ieks$gjai

lietosanai, kas ir veltita kin€tisko un mikroskopisko modelu pielietojumam silicija
monokristalu audzésanas procesa aprakstam, skat zemak.

levads
Teorijas kopsavilkums

legiitie rezultati un secinajumi

Ripnieciska silicija monokristalu audzesana

Peldosas zonas (FZ) metode Cohralska (CZ) metode

|
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tpnieciska silicija m

Mikroskopiskie kristalu augSanas aspekti var izpausties
makroskopiska méroga.

3

Izp&tit un analizét esosos silicija (Si) kristalu audzésanas
mikroskopisko aspektu modelus;

Noskaidrot batiskakos procesus, kas ietekm& mikroskopisko
efektu izpausmes uz kristala formu Si monokristalu audzgsan3;

Izveidot aprékinu metodes dazadu apskatamas problémas
aspektu model&sanai un veikt mikroskopisko efektu skaitliskos
aprekinus.

4.

Darba uzdevumi

Veikt literatiiras studijas par Si kristalu audzesanas
mikroskopiskajiem aspektiem;

Apkopot teoretiskos modelus, kas apraksta ar kristalu
augsanas procesu saistitos fizikalos mehanismus;

Veikt peldosas zonas procesa makroskopiskos apréekinus;

lzmantojot makroskopisko aprékinu rezultatus, novértet un
analizet raksturigos mikroskopisko procesu mérogus;

Veikt fazu robezu formas pie tris fazu Mnijas (TPL) aprekinus,
noteikt Skautnu izmerus;

Analizet Si kristalu augSanas mikroskopisko aspektu
trisdimensionalo raksturu (piem., spogulfasesu veidosanos).

5.

Lidzsvara virsmas at ais raksturs

Dzeksona a-kritérijs

L - kuganas siltums uz vienu atomu,
= kg — Bolecmana konstante,
———= Ty — kuSanas temperatiira,
kg To nv ns — tuvako kaiminu skaits virsmas atomiem,
ny — tuvako kaiminu skaits tilpuma atomiem.

ay=

ay > 2: atomari plakana
virsma; Si — tikai
{111} plakne

vy < 2: atomari raupja
virsma
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Kristala augSanas atrums
Kristala normalais augSanas atrums

3 = kingtiskais koeficients,
V, = 8AT AT= Ty — T - pardzesétiba
(uz kristalizacijas frontes)

A ir atkarigs no kristala augSanas reZima:

) — lenkis starp kristalizacijas fronti un
fasetes plakni

A =B(AT,0)

Piemari: raupja augsana, pakapienu augsana, 2D nukleacijas
augsana, dislokaciju augsana.

2
jo)

atkariba no pardzesetibas un augSanas reZzima

Raiipja augsana

20
08 nukledcijas
Pakapienu____ augiana
0e augiana —

B, eis K)

04

AT=37K —
AT=40K
AT=45K ——

02

0 T
-0.06 -0.04 -0.02 0 0.02 0.04 0.06

B8, AT) = min (Frough. max (Bop(AT, 6), Bsm(6)))
. - TR
Bor(0.AT) = {imjgh +\/ FIpn(AT.0) + 53,(0) }

Fazu idzsvara nosacijumi
Herringa vienadojums

"151551 ar "ﬁ'své'.w ar ”fr'vav

+ﬁi;t‘;s" + ?;vgsv + 'f';vg!v =0

8.

7 . — virsmas energija

Tsv sl v

sinf;  sinf, sinfs

jeb
2 2 2 2 2 2
Ysv + Vi — 7 Ysv + Vs =
cosq = sl ccs;j=“_:‘—s"""
295 Yy 2Ysvsl

Fazu Nidzsvara nosacijumi; anizotrops gadijums

Vulfa figtira Vulfa konstrukcija

10.
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Gibsa-Tomsona-Herringa vien

Saistiba starp virsmas liekumu # un [lidzsvara temperatiiras izmainu

AT:
r— liekuma radiuss;

~ — virsmas energija;
Ly AT 7" = 82~/062;
y++4" To Ly — kusanas siltums uz
tilpuma vienibu

K

1
r

Singularam orientacijam 7" — oo, tapéc k = 0 — virsma ir plakana.

11.

Rezultati: literaturas studijas

m Veiktas apjomigas literatiiras studija, apskatot fazu lidzsvara
mehanismus un mikroskopisko kristalizacijas procesa aprakstu.

Lidzsingjie p&tljumi nepietiekami detalizéti apskata
mikroskopisko aspektu ietekmi uz riipniecisko Si monokristalu
argjas virsmas formu.

Analizgjot literatiiras datus, izteikta hipotéze, ka TPL tuvum3
kristala argja virsma ir parklata ar planu skidra Si kartinu.

m Tiek piedavats spogulfasesu veidosanas skaidrojums.

12.

Rezultati: FZ procesa makroskopiskie aprekini

m Mikroskopisko aspektu izpausme ir
butiski atkariga no procesa
makroskopiskajiem parametriem.

m Vispirms tika veikti praktiski nozimiga
riipnieciska Si audzgésanas procesa ar
FZ metodi makroskopiskie aprékini.

m Tika izveidots vienkarsots modelis kristalizacijas frontes
aprekinam, ar kuru izpétita ieksgjo fasesu veidosanas.

Vc; = 0.5 mm/min
Vg = 1.0 mm/min
Vg = 2.0 mm/min

14.
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Rezultati: vienkarSota modela pielietojums FZ procesa

aprekiniem

m Modelis pielietots riipnieciskas Si kristalu augsanas ar FZ
metodi aprékinam:

Vg, = 2.5 mm/min
Vg, = 3.2 mm/min

Rezultati: tuvinati novertgjumi

m Tika veikti Skautnu izméru novértgjumi
rupnieciska Si monokristalu audzesanas W
procesa, balstoties gan uz temperatiiras )
gradientu, gan uz siltumstarojuma analizi.

Ve lll-lll «’:,Tf ] K L.)Ts _ I oo | K d mm
min dn | mm dn | mm min
25 1.9 13.4 71.4 4.7 2.6
3.2 1.3 12.7 55.4 4.1 1.7

legiitas vertibas atbilst eksperimentaliem noverojumiem.

Rezultati: Mikroskopiskie fazu robezvirsmu aprekini TPL

tuvuma

m Tika veikti mikroskopiskie fazu robezvirsmu formas aprekini
TPL tuvum3a. Apskatits gan izotrops, gan anizotrops
gadijums.

m Anizotropa gadijum3 tika skaitliski iegiita iek$gjas {111}
fasetes veido3anas, noteiktais Skautnes izmérs atbilst
eksperimentalajiem novérojumiem.

Rezultati: Mikroskopiskie fazu robezvirsmu aprekini TPL

tuvuma; izotrops gadijums

Briv virsma

Kristalizacijas fronte

Krigtala &r8ja virema, g = 0° —— -
Ty izoterma -

y.um
=
_—

~10 o
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Rezultati: Mikroskopiskie fazu robezvirsmu aprekini TPL

tuvuma; anizotrops gadijums

Briva virsma
Kristalizacijas fronte
Kristala &r&ja virsma, zg = 20° ——
1 T lzotorma
400

300

y, pm

200

100

19.

Secinajumi

Darba tika paradita saikne starp Si kristalu augSanas procesu
mikroskopiskajiem un makroskopiskajiem aspektiem.
Makroskopiskie aprékini veikti rapnieciskiem FZ Si procesiem,
iegiitie rezultati izmantoti mikroskopisko aspektu aprékinam
un analizei.

20.

Secinajumi

Darb3 tika paradita saikne starp Si kristalu augianas procesu
mikroskopiskajiem un makroskopiskajiem aspektiem.
Makroskopiskie aprékini veikti riipnieciskiem FZ Si procesiem,
iegiitie rezultati izmantoti mikroskopisko aspektu aprekinam
un analizei.

Mikroskopiskajos fazu robezvirsmu formas pie TPL
skaitliskajos aprekinos tika izpétita fizikali nozimiga TPL ties3
apkartne, iegiiti ieksejo fasesu un kristala Skautnu izm&ru
novertejumi.

21.

Secinajumi

Darba tika paradita saikne starp Si kristalu augSanas procesu
mikroskopiskajiem un makroskopiskajiem aspektiem.
Makroskopiskie aprekini veikti riipnieciskiem FZ Si procesiem,
ieglitie rezultati izmantoti mikroskopisko aspektu aprekinam
un analizei

Mikroskopiskajos fazu robezvirsmu formas pie TPL
skaitliskajos aprekinos tika izpétita fizikali nozimiga TPL tiesa
apkartne, iegiiti ieks€jo faseSu un kristala Skautpu izméru
novertgjumi.

B Turpmakajas mikroskopisko aspektu
studijas ir nepieciesams izpétit ieksgjo
fasesu ietekmi uz TPL un brivas virsmas
trisdimensionalo formu. . !

HHHQ:

22.

.Jaunas matematiskas modeleSanas instrumentu sistémas izstrade funkcionalo nano- un mikroelektronikas pusvaditaju materialu raZo$anas tehnologijam”.
Istenota projekta Nr. 2011/0002/2DP/2.1.1.1.0/10/APIA/VIAA/085. Projekta LU registracijas Nr. ESS2011/121. Projekta zinatniskais vaditajs
Dr.-Phys., asoc. prof. Andris Muiznieks. Atskaite par periodu 01.04.2011. — 30.06.2011.



