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Описаны основные математические модели и узловые моменты их использования для
моделирования процессов тепломассопереноса, обусловленного киловольтными элек-
тронами в полупроводниковых материалах. Дифференциальные уравнения тепломас-
сопереноса записаны для одномерных процессов, реализующихся при использованииши-
роких электронных пучков, и трёхмерных процессов, реализующихся при использова-
нии сфокусированных электронных пучков — электронных зондов. Проведена оцен-
ка возможности использования трёхмерной модели для моделирования распределения
тепла в полупроводниковых мишенях при низких энергиях электронного зонда. Рас-
смотрены некоторые возможности использования предлагаемых подходов для мате-
матического моделирования явлений тепломассопереноса в многослойных структу-
рах.
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В полупроводниковом материаловедении при проведении локальных исследо-
ваний материалов с использованием сфокусированных пучков электронов — элек-
тронных зондов — наиболее часто (за исключением рентгеноспектрального микро-
анализа) в качестве информативного регистрируется сигнал, связанный с генера-
цией и диффузией в полупроводниковой мишени неравновесных неосновных но-
сителей заряда (ННЗ) и/или регистрируются сигналы, характеристики которых су-
щественно зависят от распределения ННЗ (например, катодолюминесценция). На
характеристики информативного сигнала также существенное влияние может ока-
зывать температура микрообъёма, в котором этот сигнал генерируется [1,2]; при ис-
пользовании математического моделирования это приводит к необходимости ре-
шения уравнений тепломассопереноса. В настоящей работе рассмотрены некото-
рые возможности математического моделирования явлений тепломассопереноса в
однородных и многослойных планарных структурах.

Для одномерной диффузии ННЗ в полупроводник, которая реализуется при ис-
пользовании светового или широкого электронного пучка, уравнение диффузии
имеет следующий вид:
1) для т. н. модели коллективного движения ННЗ (см. [3, 4])

D d 2∆p(z)
/

d z2 − ∆p(z)
/
τ=−ρ(z) (1)
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с граничными условиями

D d∆p(z = 0)
/

d z = vs∆p(z = 0), ∆p(∞) = 0. (2)

Здесь D, τ, vs — постоянные для однородного полупроводника величины: диффу-
зионная длина, время жизни и скорость их поверхностной рекомбинации ННЗ, со-
ответственно.

Эта модель используется в электронно–зондовых технологиях достаточно давно,
однако её применение ограничивается однородными полупроводниками. Отметим
также, что эта математическая модель позволила провести статистический анализ
коллективного движения ННЗ и оценить влияние разброса в электрофизических па-
раметрах полупроводника на распределение ННЗ [5,6], что может представлять ин-
терес при моделировании полупроводниковых устройств;
2) для т. н. модели независимых источников (см. [12–14])

D d 2∆p(z, z0)
/

d z2 − ∆p(z, z0)
/
τ=−ρ(z)δ(z − z0) (3)

с граничными условиями

D d∆p(z = 0, z0)
/

d z = vs∆p(z = 0, z0),∆p(∞, z0) = 0, (4)

при этом искомое распределение ННЗ после их диффузии в однородном полупро-
воднике ∆p(z) находится интегрированием ∆p(z, z0) по z0 от нуля до бесконечно-
сти, а для многослойных мишеней интегрирование проводится в пределах слоёв с
учётом непрерывности ∆p(z, z0) на их границе.

Задача (1) и (2) позволяет найти распределение ННЗ в однородном полупровод-
нике, а, с использованием (3), (4), ранее была решена задача нахождения распреде-
ления ННЗ в планарной двух– [7,8] и трёхслойной [9–11] полупроводниковых струк-
турах для случая постоянства D, τ и vs внутри каждого слоя.

При использовании электронного зонда реализуется трëхмерная диффузия ННЗ
(тепла). Соответствующее уравнение для ННЗ имеет вид:

a2div
[
grad∆p(M)

]−∆p(M) =−ρ(M) (5)

с граничными условиями D d∆p(x, y, z = 0)
/

d z = vs∆p(x, y, z = 0), ∆p(∞,∞,∞) = 0.
Уравнение (5) описывает распределение частиц вследствие диффузии или пере-

распределение температуры мишени в результате теплопроводности. Здесь функ-
ция ∆p(M) — распределение диффундирующего вещества (тепла); M(x, y, z) — про-
извольная точка мишени; x, y ∈ (−∞,∞), z ∈ [0,∞), a = const. В уравнении (5) функ-
ция ρ(M) описывает источники вещества (тепла) аналогично правым частям урав-
нений (1) и (3).

В настоящей работе в качестве источника ННЗ и/или тепла используется модель,
основанная на возможности раздельного количественного описания вклада энер-
гии поглощенных в мишени и обратно рассеянных электронов [12–14]. Отметим,
что при моделировании процесса диффузии в правых частях уравнений (1), (3), (5)
должна находиться концентрации генерированных в полупроводнике ННЗ, что до-
стигается делением выражений в правой части этих формул, описывающих выделя-
емую в полупроводнике энергию, на энергию образования электронно–дырочной
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пары. Ранее [2,13,14] было показано, что эта модель может быть успешно использо-
вана для проведения количественных расчётов для широкого класса материалов в
широком диапазоне энергий первичных электронов. В то же время при проведении
расчётов распределений ННЗ по глубине было установлено, что в реальном вычис-
лительном процессе ошибки округления при больших z не стремятся к нулю и это
служит источником сильной вычислительной неустойчивости решения [15]. Неяс-
но также, как это может отразиться на статистической модели тепломассопереносса
(см. [6]).

Некоторые возможности численного моделирования для трёхмерной модели
изучены на примере уравнения диффузии ННЗ [16]. Проведена оценка возможности
использования трёхмерной модели для моделирования распределения тепла в по-
лупроводниковых мишенях при низких энергиях электронного зонда. Стационар-
ное уравнение тепломассопереноса в полубесконечной области решено с исполь-
зованием проекционного метода Галёркина. Установлена сходимость невязки, со-
ответствующей приближенному решению уравнения диффузии с использованием
модифицированных функций Лагерра. Проведена оценка возможности использо-
вания трёхмерной модели для моделирования распределения тепла в полупровод-
никовых мишенях при низких энергиях электронного зонда.

Исследования проведены при частичной финансовой поддержке Российского
фонда фундаментальных исследований (проект № 16–03–00515).
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ON SOME POSSIBILITIES OF MATHEMATICAL MODELING OF HEAT AND MASS TRANSFER
PHENOMENA IN SEMICONDUCTING HOMOGENEOUS AND MULTILAYER STRUCTURES

M.A. Stepovich, E.V. Seregina, V.V. Kalmanovich

The basic mathematical models and nodal moments of their usage for mathematical modeling of heat
and mass transfer processes, caused by kilovolt electrons in semiconductor materials are described.
Differential heat andmass transfer equations are written down for one–dimensional processes realized
by the use of wide electron beams, and three–dimensional processes use of focused electron beams —
electron probes. An assessment the possibility of using a three–dimensional models for modeling the
heat distribution in semiconductor targets at low electron probe energies carried out. Some possibilities
of using the proposed approaches for mathematical modeling of the phenomena of heat and mass
transfer in multilayer structures are examined.
Keywords: mathematical modeling, differential equations, electron beams, semiconductors, heat and mass
transfer phenomena, multilayer structures.


