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Anotacija

Siame darbe nagijsma taskini defekt; koncentracijos nustatymas silicyje, Furje
transformacijos infraraudaju spinduly (FT-IR) spektroskopijos metodu atsizvelgiaribnony
itaka FT-IR spektrui. Tyrimas buvo atliktas su silicidokstele. Darbo apimtis 50 puslapiai.
Darbas susideda iS 7 dali
Pirmoje dalyje apzvelgiama silicio plokStetiamybaCochralskio metodu.
Antroje — Kristal; defektai
Trecioje — Fononai iry jtaka sugerties spektrui.
Ketvirtoje — FT-IR spektroskopijos taikymas silieygsatiy anglies ir deguonies analizei.
Penktoje — Qir Cs savyles silicyje
Sestoje — Qir Cs Koncentracijos skaiavimo metodikos

Septintoje — eksperimento rezultatai.

Annotation
In this work investigating the concentration ofmtallefects in Silicon Fourier transform
infrared (FT-IR) spectroscopy method. The study easied out with silicon wafer. Working
amount 50 pages. The work consists from seven.parts
The first part gives an overview of silicon waf@oguction in ‘Cochralskis” method.
The second — Crystal defects
The third - Phonons and their influence on the giigm spectra
The fourth - FT-IR spectroscopy application of @arland oxygen analysis in silicon.
In the fifth — Q and Gproperties in silicon
Sixth — Q and G concentration calculation methods

Seventh - The results of the experiment.
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Jvadas

Siuolaikiniame pasaulyje kiekvigndiem yra naudojamijvairis elektriniai
prietaisai: televizoriai, skalbimo masinos, kompiuai, spausdintuvai, mobilieji telefonai
ir daugyl kity prietais;, be kuriy kasdienis gyvenimas sunkigivaizduojamas. Siomis
dienomis elektriniai prietaisai spaai tobukja. Kiekviera diem atsiranda vis galingesni
kompiuteriai, geresys kokykes komunikacigs technologijos ir visa kita. Viso Sito
priezastis yra naujausi pasiekimai mokslo srityjeviena iS siiy yra puslaidininki
technologijos.

Dauguma prietais yra gaminama i$ puslaidininkine tik ¢l jy ypating; savybiy,
bet ir &l to, kad jie yra ekonomiski, patvas, lengvi ir patikimi. Siuolaikiniam mokslui
yra aktualu zinoti apie puslaidininkius kighanoma daugiau, norint vis labiau tobulinti
technologijas.

Viena iS puslaidininkio gamybos medziagra silicis. Silicis yra gaminamas
elektrinese krosnyse redukuojant sh arba kvarg.[1] Sios medZiagos gaminimas yra
svarbus, nes nuo to priklauso puslaidininkiokybé. Tam tikroje prietais gamyboje,
tokioje kaip sauls elementai, naudojamas y¥pgrynas silicis. Norint tobulinti kokybiSkus
puslaidininkinius prietaisus, silicis yra tydéjamas jvairiais lkudais ir kelis iS 1y,
apzvelgsime, o mes tirsime ,Furij transformacijos infraraudagju spinduliy
spektroskopija (FT—IR)", tik iSkarta tirdami Siuo metodu atsizvelgsimefonony itaka
skakiuojant deguonies ir anglies koncentracijas.

Siuo metodu bandysime nustatyti deguonies ir asglkoncentracijas silicio
plokStekje. Kaip buvo migta, kad sauls elemeni gamyboje naudojamas silicis su maza
priemais, koncentracija. Taigi svarbu Zzinoti koncentracijdsekius &l tolimesnio
ploksteks naudojimo ir kokybiSk prietais; gaminimo.

Siame darbe silicio ploksted, kurios uzaugintosCiochralskio hidu, tiriamos
Thermo Nicolet IR 100 FT-IR spektroskopu. Siliciayneskaidrus regimojoje spektro dalyje,
taciau jis yra skaidrus infraraudonojoje srityjg. plokStet krinta tam tikro intensyvumo
spindulys, viena dalis gali praeiti pro plokstekita dalis gali ati absorbuota, dar yra galimas
spinduly atspindys nuo plokSigd. Absorbuota dalis priklauso nuo medzidgoncentracijos

silicyje, kuo didesé koncentracija, tuo didesnis spindulikiekis gali iti sugertas.



Tyrimo hipotezé

Turint Si absorbcin spekty galima nustatyti dvigj pagrinding taskinyy defekty - G, ir Cs,
esartiy Ciochralskio lidu uZaugintame silicyje koncentracijdsertinant koncentragcij reikia
atsizvelgtii fonony ir laiswyjy kravininky absorbci.

Tyrimo tikslas

IStirti kokia jtaka turi fononai FT-IR absorbciniame spektre nustgéint taskiny defekt; -

O, ir Cs koncentracija Cz metodu uzaugintame silicyje.

Darbo uzdaviniai:
e ISanalizuoti mokslia literatiira skirta taskini defekt; tyrimo metodams;
e [vertinti Si monokristale esamn defekty koncentracy O, ir Cs, bei apibendrinti
eksperimento metu gautus duomenis.
e Pritaikyti FT-IR metod silicio plokStets storio matavimui.

Tyrimo objektas

TasSkiniai, priemaiSiniai defektai ir fononai Si nakmistale,

Tyrimo metodai:

e Mokslinés literatiros analiz;

e Eksperimentia defekt, analiz Cz-Si.



1. Silicio ploksteliy gamyba
Silicis yra vienas labiausiai paplitustlement: jis sudaro mazdaug ketvirtagdlenmss
plutos masés. Laisvas silicis gamtoje nesutinkamas. Labiaysaglits silicio junginys yra
silicio dioksidas. Jis sudaro iki 98 % kvarcinio&im mass.
Vadinamasis techninis silicis gaunamas kaitinamiréwvy smelj ir koksa 1500-2000C
temperairoje:
SiO, + 2C— Si + 2CO.
Techniniame silicyje daug priemaisSiekiant jas pasSalinti, sudaromi silicio junginia
silicio tetrachloridas SiGJ chlorsilanas SiHGlarba monosilanas SiH
Silicio tetracloridui ir chlorsilanui gauti panaydmos Sios reakcijos:
Si+2Ch— SiCl4
Si + 3HCI— SiHCl; + H,.
Sudaryti silicio junginiai gryninami daugiakéstdistiliacijos ir rektifikacijos bdu. Po to is
iSvalyty nuo priemai§ junginiy vél gaunamas silicis:
SiCly + 2H, — Si + 4HCI,
SiHClz + H, — Si + 3HCI.
Gautas  polikristalinis  silicis dar  gryniname
Silicio

metalurginiais valymo idais: zoniniu lydymu arba traukimu i stypas

lydalo. Sie gryninimo #dai pagisti tuo, kad priemaig

Lydalas —
L

. e .. .. e . . b<—{e A Rités
tirpumas skystojoje ir kietojoje silicio féze yra nevienodas o—* | judejimo
Zoniniam lydymui naudojama elektromagnetinivirpesip ~ Indukcine kryptis

1ite ||

energija (1.1 pav.). Silicio strype indukuojamok&adazas
sukirinés srows idlydo nedidel strypo dal (zom). Slenkant 1-1Pav.Zoninis lydalas
aukStadaznei ritei iSilgai strypo, Si zona judakau ja. Kadangi siliciui kristalizuojantis didfio
priemai$; dalis lieka skystojoje fafe, tai priemaiSos kaupiasi iSlydytoje zonoje ierdla |
apdorojamo strypo gal Reikiamo grynumo silicis gaunamas naudojant dekagi zonin
lydyma. Priglaudus prie apdorojamo strypo galo silicio nokristalo uZzuomazg zoninio
lydymo idu galima pagaminti tam tikros orientacijos monsiaiinio silicio stryp, taciau
gautame monokristale yra gana daug dislokgdip®~ 1 cm™).



Geresgs struktiros silicio monokristalai iSauginam

. . . UZuomazga <
traukimo iS lydalo metodu, kurdar 1918 metais padé Tﬁ
Cochralskis (Czochralski). TaikanCochralskio metog] lﬂ.;gllss ah
vakuumireje kamerojej silicio lydakh panardinama silicio Silicio W ‘

, . - . lydalas 8
monokristalo uZzuomazga (1.2 pav.).a SiZuomazg létai v . ;é In o
H
traukiant iS lydalo ir intensyviai auSinant krigtak lydalo mdukcine ® *
ité /-
salydio  srifi, vyksta silicio  kristalizacija.  Silicio BIIN
Kvarcinis |‘ =

monokristalas auga kaip kristalo uzuomazgssys. Norint tglis -

gauti apvalaus skerspjio monokristad, tiglis su lydalu ir 1.2 pav. §ilicio monokristalo
auginamasis monokristalasétdi sukami  prieSingomis augimas-ochralskio metodu
kryptimis apie vertikali a§. Jei reikia gauti legiruatsilici, i
lydala idedama reikiamp priemai$. Kristalo augimo grejtlemia traukimo greitis (50-150
mm/h). Nuo traukimo greéio priklauso monokristalo skersmuo ir kokyl{defekt; tankis,
legiravimo tolygumas).Cochralskio metodu iSauginami silicio monokrigtatrypai, kun
skersmuo Bna 150 — 300 mm, ilgis —iki 1,5 -2 m.

ISauginto monokristalinio strypo pavirSiudira nelygus, tod strypas Slifuojamas. Po to
nupjaunami jo galai ir, Rentgeno (Rontgen) spinda@rba optiniu bdu patikslinus kristalo
orientacip, strypas pjaustomas0,4—0,8 mm storio plokSteles. Tam naudojami diskavidine

ar iSorine deimanto gdeliais padengta pjovimo briauna.

Po pjovimo operacijos plokstelipavirSiai yra gana nelyg, pavirSiniuose sluoksniuose
gali bati jskilimy ir kitokiy defekt;. Todl plokSteks Slifuojamos — nuslifuojamas 60 — 100 mm
storio pavirSinis sluoksnis. Po to darbinis pausSpoliruojamas naudojant suspensijas su vis
mazesni matmem (pabaigoje — smulkesniais nei 1 mm) abrazyviadgliais. Po mechaninio
poliravimo atliekamas cheminis dinaminis poliravéna plokStely pavirSiusésdinamas azoto,
fluoro ir acto fg&iy misiniu. PavirSiaus iSkilimuose silicio atanmrySiai su kristalu yra
silpnesni, todl cheminio poliravimo metu pirmiausia éadinami Sie iSkilimai.

Kiekvienos technologiks operacijos metu ploksésl gali huti uzterStos. Tod ju
pavirSiai fipestingai valomi fiziniais ir cheminiais metodé®&ebalams nuo plokStalipavirSiaus
pasalinti naudojami organiniai tirpikliai (benzaolasoluolas, spiritas), karStas vandenilio
peroksidas ir kitos chemia medziagos. Tirpal likuciai kruop&iai nuplaunami distiliuotu ir

dejonizuotu vandeniu. [1]



2. Kristaly defektai
Bet kokie nukrypimai nuo idealaus kristalo vadinayardelés defektais Visi gardeés
defektai gali Int suskirstytii 3 grupes: taiaskiniai, vienmaciai ir dvimaciai defektai. TasSkiniali

defektai savo ruoztu, galiib energetiniai, elektroniniai ir atominiai.

TaSkiniai energetiniai defektai dazniausiai susidaro aukStése temperatose.
Gardets atomams svyruojant apie pusiausvyrosefiafie nukrypsta nuo pusiausvyros paes
taii viem, taij kita pus ir transliacire simetrija pazeidziama. Kittaskiniy defekt; rasis stebima

tuomet, jei Rentgenagy spinduly, o dalely srautu kai kurie gardet atomai suzadinami.

TaSkiniai elektroniniai defektai susidaro atskirus garasl atomus pakeistus kitokio
valentingumo atomais. Sie defektai vadinami dorionis arba akceptorémis priemaiSomis.
Sios priemaiSos k& laiswju kravininky koncentracij.

Taskiniai atominiai defektai susidaro tuomet, kai atskiruose taskuose pazendvia
erdvines gardeds strukiira, nekeiiant elektrom koncentracijos. Jie galiab jvairiy raSiy -
pakeitimo, iterpimo defektai ir vakansijos. Pakeitimo defektwegs, mazge esantis atomas
pakekiamas kitu, nors ir to paties valentingumo atorria.d&fektas yparyskiai pasireidkia, jei
naujas atomas yra Zymiai didesnis (arba maZesris)gardets atomus - toks defektas
deformuoja p&ia gardet ir atomires plokStumos arti defekto pasidaro ne péods (iSgaubtos
arbajgaubtos)lterpimo defektas gaunamas tuomet, jei tarpmazdygjeada atomas (iS to paties
kristalo, arba svetimasYakansijos - tai neuzimti mazgai gardgé. Jos Zymimos simboliu V.
Joniniuose kristaluose mazge gaiikii teigiamo arba neigiamo jono, tdd/zakansijos joniniuose
kristaluose gali titi katijonines V' ir anijonires V. Vakansijy atsiradimo priezastis yra paprasta:
atomy Silumirés energijos yra nevienodos, tb#ai kurie atomai galigyti pakankamai energijos
ir iS mazgo pereiti tarpmazg Toliau difuzijos @ka susidariusieji vakansijositerpimo defektai
gali nutolti vienas nuo kito. Tokie defektai, kaisgdaro vakansijos iiterpimo defekto pora
vadinamiFrenkelio pora. Susidags iterpimo defektas gali pasiekti kristalo giby ten pasilikti,
(lyg ir praksdamas gardgl arba iSgaruoti iS kristalo. Defektai, kai krigtalieka vienos
vakansijos (bgterpt; atomy) vadinamiSotki (W. Schottky) defektais. Ygagreitai defektai
susidaro junginiuose, jei viena iS junginio kompate gali tuti jvairius valentingumus - Siuo
atveju susidarant vakansijoms gali Kkisti kristaldechiometrija. Kristalas vadinamas
stechiometriSku, jei jo s@ts tiksliai atitinka jo chemi@ suckti. Daznai pakitusi stechiometrija

stebima tik prie kristalo pavirSiaus [2]



3. Fononai ir jy jtaka sugerties spektrui
3.1. Atomm virpesiai gardekje
Vienaton® vienmat gardet. Sakykime, jog vienodos m&EsM atomai iSdstyti iSilgali
tiests ir nutok vienas nuo kito atstumai Atomams nejudanti-tojo atomo koordinat x° = an.
Kadangi atomai gardgk virpa, pazymjus n-tojo atomo nukrypira nuo pusiausvyros paties

un (3.1.1 pav.), gauname, jog = an+u, .

3.1.1.pav. Atom virpéjimas

Atstumas tarp gretim atomy lygus x,-X,;=a+uU,;-U,, O nukrypimas nuo
pusiausvyros paties x, —X,,—a=u,,—Uu, . Priémus, jog nukrypimai nuo pusiausvyros

pactties yra mazi (kvazitamprijégu atveju), gga, kurian-tasis atomasaseikauja surf + 1)-
uoju atomu yra lygi -«(u,-u,,). Iskaitant, jogn-tojo atomo kaikje pugje yra f-1)-asis

atomas, gauname, jog pilnaveikos gga su abiejose pése esafiais atomais lygi
o 2

F =& (Uyg —Uy)+x(Upg —U,). Si jega n-tajam atomui suteikia pagr'gitdd% tockl pagal anty

Niutono(l. Newton) ésni:

d?u,
" =+ (Unyg +Un g —20,) (3.1.1)

leSkosime lygties sprendinio, analogisko sklindas bangos lygai:
u, (t) = Ag" @ . (3.1.2)

¢ia q — bangos vektorius Q:Z—f[ ), atitinkantis sklindagiai bangai, o dydisia = x, nusakon-
A

tojo mazgo pusiausvyros koordindtapie kury atomas svyruoja ). Pagal (3.1.2) lystirac:

() =AE™ €Ty ()9 (3.1.3)



un—l(t ) — Aei i(@tana-iqa _ un(t)eﬂqa

bei iSvesti:
d?u, (t -
::2( ) :_a)ZAe+|(wt—qna) — _wz un(t) (314)
ir rag 1 (3.1.1) lygt, gauname:
_Ma? = +x [eiqa e —2} . (3.1.5)

Pasinaudej Oilerio-Muavro( L. Euler) ( )formule, pagal kLﬁ[icosa:%(e‘“ +e““) gauname

Mw? = 2k [1-cos(qa)] . (3.1.6)
IS ¢ia (pasinaudojus pés kampo sinuso iSraiSka) gauname daznriklausomylk nuo bangos

4
a):wf—
M

(Cia naudojam absoliutinsinuso ves, nes daznis galiii tik teigiamas dydis ). Sk (Q)

skatiausq:

. ga
smq—

: (3.1.7)

priklausomylg vadinama dispersijosedniu. Ji parodyta 3.1.2 paveiksle.

Pirmoji
Brijueno
zong

3.1.2 pav. Dispersijosédnis

Kaip matyti iS (3.1.7) formuk, atomas gali svyruoti maksimaliu dazniu:

Oy = 2 ﬁ : (3.1.8)



0 jam atitinky bangos skaiai q, :i% . Kadangi (3.1.7) funkcija yra perio@dinjos nagrigjimas
dideliy bangos skaiy atveju nieko naujo neduoda, thdmes galime apsiriboti tik bangos

skakiy veremis -

[

qu%' Sio bangos sk&iaus kitimo intervalas sudaro pisja Brijueno

Zon.

Be galo mazoms impulso vénts [% << 1] , 18 (1.3.7) lygties galima uzraSyti:

a):\/%aq . (3.1.9)

Si lygtis nusako tiesindispersijos dsni. Sulyginus j su akustini bang, tiesirés dispersijos
désniu iv =v (v- garso sklidimo greitis ), matome, jog tiesrgardels atvejuv = \/%

Iki Siol mes, spgsdami (3.1.1) diferencialinlygti nesinaudojome krastimis silygomis. IS
tikryjuy, jei kristalire grandirélé nedidet ( pilnas jos atomp skatius N yra nedidelis ), iitina
naudotis krastiemis slygomis. T&iau, jei N yra didelis, krasties silygos turi maz jtaka i
sprendinius. Siuo atveju priimamos cikigKarmano(T. Karman) irBorno (M. Born) silygos:

Up(t) = Uy (t), N>>1 . (3.1.10)
Tai reiSkia, jogn-tasis ir (n + N )-tasis atomas svyruoja pagal paf désn. IraSius (3.1.2)
sprendini (3.1.10) slyga, gauname, jog:
ef™a_1 arba gNa=27m ; (3.1.11)
¢ia m — bet koks sveikasis skais. Tai rodo, jog bangos skais q yra ne bet koks, bet

kvantuotas:

2
a=";m - (3.1.12)

Kvantuoti ne tik bangos skaai o, bet ir dazniaiw = @ (q)ir svyravimy energijoskE = 7 (w).
Taciau, kadangiN yra labai didelis, atstumai tarp gretifygmen; pagal (3.1.12) formglyra
mazi. PraktiSkai galima priimti, jog gali kisti beveik tolygiai.

Dviatome vienmat garde¢. Sakykime, jog vienmatgardet sudaro pakaitomis igdtyti
dvieju masiy M; ir M, atomai (3.1.3 pav.). Kaip ir praeitu atveju, susiokime iS eits visus

atomus.

11



| | | | | |
2n-2 2n»l 2n 2n+1 2n+2 2n+3

3.1.3 pav. Dviej skirtingu masi atomy virpéjimas
Sakykime, jog atomp su lyginiais numeriais( ...,2, ,,2,,2,.,) mag yra M;, o nelyginiy
numerius ( ..., 2, 1,2,.,...) turinciy atomy mas yra M, . Dviejy riSiy atomams vietoj vienos

(2.3.1) lygties tursime dvi (1.3.1) tipo lygtis:

d?u,,
1 TZZ =K (Ugnyg +Up 4 —2Uy,)
42 (3.1.13)
u n+.
2 # =K (Ugy,p +Uy, —2Uy,4)

Siy lygeiy sprendiniai bus analogiski (3.1.2) sprendiniamad&hgi abiej radiy atomai gali
svyruoti skirtingomis amplitugimis ir fazmis, toal lyginiams ir nelyginiams n sprendiniai bus
skirtingi:

(3.1.14)

Uy, (t) _ Ae—i (wt-2nqa)
—i (wt-2 (n+1) qa)

u2n+l(t):Be
Norint rasti dispersijos ly@tw (q), reikia (3.1.14) sprendiniusasytij (3.1.13) sistemir ieSkoti
tokios priklausomybs o (g), kai sprendiniai (3.1.14) tenkina (3.1.13) sisienNorint

sutrumpinti skafiavimus, pasizyrkime ¢(t)=e"'(“*2"%  Tuomet:

Uzn (t): A(ﬂ(t), Upnea (t) = B(ﬂ(t)eiqa, Unnez (t) = Ap (t)eian

2 2
1 (0)= Bo)e ™, S22~ 0?Ap (), 2L~ 07Bo (e

(3.1.15)

Ira& Sias iSraiSkag (3.1.13) sistem pritaike Oilerio ir Muavro formules, gauname tiesini
homogenini lygciy sistem;

2k —Mw?) A-2xcogqa)B=0 (3.1.16)
— 2k cogqa) A+ 2k —M,w?)B=0 o
kuria iSsprend, galima rasti koeficientA ir B. Zinoma, jog tiesini homogenini lygéiy sistema

turi sprendif tik tuomet, kai determinantas, sudarytas IS lykieeficient, lygus nuliui, t.y. :

2k -My0®  -2xcos(ga)| _ (3.1.17)
~2xcoslga) 2x —M,w?
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ISskleidus § determinant, gauname bikvadratinlygti o atzvilgiu. & iSsprend, gauname
ieSkomy w (g) priklausomyl. Egzistuoja du teigiami sprendiniai, Sie abu sgnaiai (tiksliau o
(@) priklausomyl) parodyta 3.1.4 paveiksle, apsiribojus puse pifog®Brijueno zonos (
neigiamiems priklausomyks tos pa&ios ). Apatire kreive panasii 3.1.2 paveiksle parodyt

priklausomylg.

rd

q

3.1.4 pavw (g) priklausomyk apsiribojus puse pirmosios Brijueno zonos
Tikslesre svyravimp analiz rodo, jog Siuo atveju gretimi atomai svyruoja maza
besiskiriaiomis fazmis. Kadangi sklindant akustinei bangai kristaletigni atomai taip pat

svyruoja artimomis fagmis, Si svyravim Saka vadinama akustinsvyravim; Saka. DidZiausias

akustiniy svyravimy daznis o, = /l\Z/I—K . Kita galima o (q) priklausomyls vadinama optinj
2

svyravimy Saka. Vykstant optiniams svyravimams gretimi atiosagruoja prieSingomis famis.

Didziausias optini svyravimy daznis (atitinkantisq = 0) lygus o, = K(MiJrMij o]
1 2

maziausiasy, = /% . Yra galimas dazniintervalas ( tarpo; ir @, ) kuriuo atomai nesvyruoja.
1

Trimate gardet. Siuo atveju teorinis nagijimas pasunija, nes antji Niutono
désn reikia uzraSyti vektoriSkai. Nagdjima apsunkina dar ir tai, jog, kaip ndate 5 skyriuje,
jégos veikiatios dale¢, vektorius nesutampa su da&klposlinkio vektoriumi. UZraSius 2
vektorines (analogiskas (3.1.13) sistemai) lygtggekcijomis, gauname 6 lygtis ( koeficientas ae
tampa jam tenzoriumi — skirtingoms lygtims jis ysekirtingas). Nenagrisdami bendy
sprendini, nurodykime tik bendr »(G) priklausomyk. Joje galima iSskirti 3 optiniir 3

akustiniy svyravimy Sakas. Si $ak atsiradim, galima susieti su 3 koorditia (nepriklausom
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kintamyju, kuriais galima apraSyti atomo paderdwje) skatiumi (3.1.5 pav.). Paprastai dvi
Sakos priskiriamos skersiniams (T) svyravimams,iena — iSilginiams (Zzymima L). Kaip
pavyzdys, 3.1.6 paveiksle parodyti Si ir Ge aiasmyravimy dispersijos kreigs krypsiai [100].
D¢l gardeks simetrijos, dvi skersini svyravimy Sakos (tiek optimi TO, tiek akustini TA)
sutampa, tod lieka tik 4 svyraviny Sakos. [3]

® N
i 16 —
N TO
| 0 12+
‘ £ 10+t LA g 5 TO
‘ =
| g 8r Lo
A N 6 y i LA
o 4t TA = L
/ TA
| 27
| T e
o 3 0  [100] 1 0 [100] 1
a Si- OO Ge O/Ohae
3.1.5 pav. 3.1.6 pav.
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3.2.  Fononai
Fononai gra realios dalés vakuume, jie neegzistuoja (netgiran prasnis kallzti apie
fononus vakuume). Fononai priklauso bozoklasei - jiems galioja B@s ir EinSteino
pasiskirstymo ésnis, bet negaliojaPauli (W. Pauli) draudimo principas. Pagrindinisy Si
kvazidaleliy charakteristikos - energija bei impulsas iSreigioa Planko (M.K. Planck) beide

Broilio (L de Broglie) rySiais:

E=hv | p=hg . (3.2.1)
¢ia g - bangos vektorius. RySys tarp energijos ir impuis- E(p) yra analogisSkas rySiams tarp
daznio ir bangos vektoriaus=v G , 0 Sie rySiai yra nagréti praeitame skyrelyje. Pvz., Sis rySys
krypciai Siir Ge parodytos 3.1.6 paveiksle. Sis ry&ys) arbav (G) yra nevienareik3mis (pvz.,
kaip matyti iS5 3.1.6 paveikslo, vienai impulso kel gali atitikti 4 energijos vexs, toctl
skaitoma, jog fononai yra keturiraSiy: akustiniai skersiniai (TA), akustiniai iSilginigLA),
optiniai skersiniai (TO) ir optiniai iSilginiai (L Fonono impulsas galiobi kiek norimai didelis
(teoriSkai jis neribojamas), dimu, kadangi funkcijar(q) yra periodig, néra tikslo nagrigti bet

kokio dydzio impulsus- galima apsiriboti pirsga Brijueno zona. Kadangi bangos skaii,

atitinkantys Siai zonai, kinta ribose” <q<Z | tockl impulso kitimo ribos yra—zls pgzL .
a a a a

Skirtingai nuo impulso, fonono energija negaitikkiek norimai dided: E,,..=hv . Atomai

gardetje negali svyruoti bet kokiais dazniaispvz., pagal 3.1.4 paveilkstiazni; intervalas yra
draudziamas. ReiSkia, egzistuoja ir draudziamergij; juosta fononams, atitinkanti Siam dagni
intervalui (kaip matysime éhau, leidzianmy ir draudZiam energiji juostos egzistuoja ir
elektronams kristale, tik tem Zymiai daugiau). Kaip seka i$ (3.1.12) forgsjlfonom bangos
skatius, t. y., ir impulsas bei energija yra kvantuddiau, kadangi atom skatius yra labai
didelis, gretimi energetiniai fonarlygmenys yra be galo artimi, téldgalima priimti, jog fonon
spektras yra kvazitolydinis (beveik tolydinis).

Fonon savokos jvedimas leidzia supaprastinti virgaos kristalires gardels siveikos su
elektronais apraSya Pvz., greitas elektronas gadavo energijos gali perduoti kristais
gardeés atomui, priversdamas gvyruoti. Naudojant fonan savoka, Sis procesas aprasomas

taip: judantis elektronas iSspinduliuoja fonpperduodamas jam danergijos bei impulso.

Kaip jau buvo miata, fonom dispersijos ésn nusako priklausomyb E(p).

EksperimentiSkai §ipriklausomyle nustatyti yra gana sunku. IS pirmo zvilgsnio ajytad jog
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nustatyti & priklausomylk galima matuojant Silumés talpos priklausomybnuo temperairos.

Deja, Sis matavimo metodas per daug netikslus.iMelgdota tiesié priklausomyls, arba is jos
gauta (padauginus abi lygdd puses iSh) priklausomyk E=v,p jau paaiSkina C(T)
eksperimentia priklausomyk. Norint nustatyti E(p) priklausomyls fononams, kristalas

apSvi€iamas ¢tais neutronais, ir stebima gklaida. Pagal iSsklaidytneutrom energijos bei

impulso pokyt naudojantis energijos tveés dsniu, nustatoma (p) priklausomyk fononams.

lelektrintos dalels ( elektronus, protonus) Siuo atveju naudoti riegal nes juos iSsklaido

kristalo branduoli elektrinis laukas daug stipriau, negu brandusiiuminiai svyravimai. [4]
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3.3 Infraraudonyjy spinduliy sugertis

Sugertis ties 9um: Grynas silicis yra pralaidus infraraudoniesiemsginduliams.
Paveikstlyje (3.3.1) yra pavaizduotas gryno silicio spegfrur bangos sk&aus diapazonas
yra nuo 1400 crhiki 400 cni'. Bangos skaius yra atvirksiai proporcingas bangos ilgiui, taigi
méginys reaguojai spindulius, kum bangos ilgis yra nuo 7m iki 27 um. Butent Siame
diapazone silicio gardes mazguose esé&n priemaig gali atsirasti vibraciésugertis.

D¢l silicyje esadiy deguonies ir anglies priemai$R spektras Siek tiek pakinta, kaip
matyti (3.3.2) paveikslyje. Siame paveikslyje akivaizdZiai matosi, kaip pakito deguonies
smaik, kuri yra ties 1106 cth, tatiau hitent ¢l deguonies priemaiSanglies smads ir Salia
esaios smaiés pokyio nematyti. (3.3.3) paveikdlje pavaizduotas sugerties grafikas, kurio
spektras gaunamas i$ purdvieju grafiky: gryno silicio ir silicio su priemaiSomis skirtuma.y.
pavaizduota tik tai deguonies ir anglies priemaisgertis . Ties 1106 chryra deguonies smail
i§ kurios lity galima nustatyti priemaigkieki, o ties 607 cil smaik anglies priemaigkieki.

Norint apskaiiuoti priemai$ koncentracy absorbcijos smai$ turi kiti apibrztos, kai
pavaizduotos deguonies ir anglies skmilantrame pav. Siom koncentracijom gkaiti

naudojands Bero dsniu:

1
a =—log,-a-c (3.3.1)
X
a - absorbcijos koeficientag, - sugertumasg - priemai§ koncentracija,x - meginio storis.

[+
a
~'.
&
-1
3 -
8
w
0"

-
-
wy e —— s

©laco 1200 T0C0

Bangos skaicius

3.3.1. pav. Gryno silicio sugerties spektras
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Absorcija
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3.3.2. pav. Silicio su priemaiSomis sugerties
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3.3.3. pav. PriemaiSsugerties spektras
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3.4. Fonom jtaka FT-IR sugerties spektrui

Didesniy bang ilgio A ruoZe (mazess energijos) fotonai galith absorbuojami rySio
elektrony, dél to iSauga vibracijos energija,ctau elektronas nenutraukia rysio ir nesukelia foto
laidumo. Paprastai elektrgrsugertis ina jo energijos lygmenyje su panasios energijosidaz
sugerties smaibe; taip gali bti dél gardetje esadiy atomy sugerties ( energijos spinduliavimo
i$ silicio, silicio rySiy sugerties ) arba priemaisugerties ( energijos spinduliavimo i$ silicio

priemai$; bisen sugerties ).

2 mm storio, iS abigj pusii poliruotos silicio plokStels gardels sugerties spektras
pavaizduotas 3.4.1. pav. bangos &ieais diapazone nuo 1800 ¢riki 450 cni'.
Pagal § paveikstli matosi ties kuriais pikais fononai dajtaka FT-IR sugerties spektrui.
DidZiausk jtaka daro ties 610 ch kur yra anglies smail o ties deguonies smaile 1107 tm
fononai taip pat dargtaka tik mazesy Visy piky pozicija yra pateikta 1 lentgé. kartu su
fonony tipais al, kuriy yra padidjes FT-IR sugerties spektras.[5]

1 lentet
Smaiks padtis .
spektre,v (cm™) Fonor, rsys
566 LO+TA
310 TO+TA
689 LO+TA+TA
740 LO+LA
766 TO+TA+TA
819 TO+LA
896 TO+LO
964 TO+TO
1302 TO+LO+LO
TO+TO+LA
1378 TO+TO+LO
1448 TO+TO+TO

gardets sugerties pikai silicyje. Sioje lentpd surayti
fonomy rasys, kuriogtakoj FT-IR spektra. ir pilf pozicijos
T - skersiniai, L — iSilginiai, O — optiniai, A -kastiniai.
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3.4.1. pav. pavaizduotas FT-IR fonpsugerties spektras. Y
aSyje sugertis, X aSyje bangos gkas

3.5.  Laiswjy krivinink y jtakg sugerties spektrui
llgyju bangos ilgio spinduliuét( infraraudomjy ) taip pat gali bti sugerta laiswju kravininky.
Kai kravininky koncentracija yra didélSi sugertis tampa labai reikSminga. Elektran skyluiy
sugertis yra proporcinga irininky tankumui t.y. koncentracijai ir bangos ilgio kvatili. Kuo
didesnis spinduliués bangos ilgis tuo lengviautkrininkai ja sugeria. Taigi stipriai legiruoto silc
pralaidumas infraraudaiy spinduliy spektre yra sumajggs ir tokio tipo silicio plokstel néra tinkama
optiniam komponentam, bei tyrimam.
Laiswyju krivininky absorbcijos koeficientai ties smaile 1107 cthpriklauso nuo kivininky
koncentracijos, skyltiy p-Si:
ap, =143-10"-N(p),
ir elektrony n-Si:
a, =1032-10™"°-N(n),

Kur N(p) - skylwiy koncentracija irN(n) elektrony koncentracija. [5,12]
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4. Furje transformacijos infraraudonyjy spinduliy spektroskopija (FTIR)

4.1. IR dazny diapazono ir spektro aprasymas

Infraraudomyju (IR) spinduliy spektroskopija yra viena dazniausiai naudojampektroskopijos
techniky, kuria naudoja organis ir neorganiés chemijos specialistai. Kalbant pagtias, tai yra
matuojamas medziagos pavyzdzio, €ganlR spindulio kelyje, skirting dazniy IR spinduliy
absorbavimo matavimas. PagringilR spektroskopiés analizs uzduotis yra nustatyti Sio pavyzdzio
chemines sudedasias grupes. Skirtingsudedamju grupiy absorbavimo savyis yra skirtingos esant
IR spinduliavimui. Panaudojantvairius bandini priedus, IR spektrometrai galiath naudojami
tyrin¢jant jvairius bandini tipus, tokius kaip dujos, sk§iai ir kietos medziagos. Taip pat IR
spektroskopija yra svarbus ir populiarus metodasatant strukiring sandaq ir sucttines medziagas.

Infraraudomju spindulyy spinduliuo¢ apima elektromagnetinio spektro bangas, kbangos
skaisius yra nuo 13.000 iki 10 cf arba bangos ilgis yra nuo 0.78 iki 108®. Matomumo zonoje ji
baigiasi ties raudonos spalvos pabaiga prie aud&ni;, 0 mikro bang zonoje prie Zempdazni.

IR spinduly sugertis (absorbcija) yra iSreiSkiama arba bargl@iumi arba bangos ilgiu.

Ankstesnieji spektrofotometrai matuodavo optspekta bangos ilgiu, kurio matavimo vienetai

budavo: angstremai, mikrometrai, nanometrai. Spiradiino daznisy yra randamas isS Sviesos giei
. - .C . . o
ir bangos ilgio santykle/{. Fotono energija yra lygi Planko konstantos irrdazandaugahy . Fotono

energija matuojama dzauliais arba elektronvoltdlaujesni spektrofotometrai rodo spektikuris

matuojamas bangos s&mimi, kuris yra atvirk8ias bangos ilgiui. §ySis tarp i matavimy pateiktas 2

lentekje.
2 lentet
Sarysis tarp bangos ilgio ir bangos skaiiaus
Konvertuoti iS: Konvertuoti Dauginti i$ Daugiklis
Bangos ilgis 4) Bangos ilgis jim) A 10™*
Bangos ilgis &) Bangos ilgis (nm) A 0.1
Bangos ilgis (cm) Bangos skais (cm") 1/bangos ilgio 1
Bangos ilgis tm) Bangos skaius (cm?) 1/bangos ilgio 10
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Bangos skd&ius parodo kiek yra bamgtam tikrame ilgyje. Taip pat bangos skas yra
tiesiogiai proporcingas dazniui, atitinkamai absmjama IR energija. Bangos s&aus matavimo
vienetas (cm, atvirkStinis centimetras) yra daZniau naudojamasjesniuose IR prietaisuose, kuri
matavimas yra linijinis cih skakje. Palyginimui, bangos ilgis yra atvidiai proporcingas dazniui ir jo
skleidziamai energijai. Siuo metu rekomenduotinangos ilgio matavimo vienetas yram
(mikrometras), bet sene&dga literatiroje vietomis yra naudojamas(mikronas).

Bangos skaius ir bangos ilgis galiidi perskagiuojami pagal toki formule:

u(cml)=ﬁ~10“. (4.1.1)

IR sugerties informacijgalima pateikti grafike, kur x-aSyje nurodomasdmilgis ar bangos
skatius, o absorbcijos intensyvumas ar pralaidumasgnmtads y-asSyje (4.1.2. pav.).

Pralaidumas T, yra santykis spinduliuojamos enesgiiekis () perduotas medziagai su
spinduliuojamos energijos kiekiu krint&n ant medziagosl{). Absorbcija arba optinis tankis (A) yra

atvirkstinio pralaidumo (T) dydzio deSimtainis |oijaas.

A=log,,(1/T)=-log,, T =-log,((1/1,). (4.1.2))
IR diapazonas yra dalinamasris mazesnes sritis: Artimoji sritis, Viduérsritis ir Tolimoji
sritis.
3 lenteé
IR diapazono sritys
Artimoji sritis Viduriné sritis Tolimoji sritis
Bangos skaius 13000 — 4000 cih 4000 — 200 cm 200 — 10 crit
Bangos ilgis 0,78 — 23N 2,5-50m 50 — 1000m

Darbas buvo atliktas viduriniajame IR bandjapazonui, es&am nuo 4000 iki 400 cih(2.5
iki 25um). Tolimoji IR sritis reikalauja specialbptiniy medZiag ir prietais;. Ji naudojama tyrigjant
organines, neorganines, metalo nettiag medziagagskaitant ir sunkiuosius atomus (raasiumeris
vir§ 19). Taip pat suteikia naudingos informacigibekant strulirines studijas, tokias kaip bandini
strukfiros ir molekulits sandaros pokiai. Artimosios srities spektroskopijai visai ndiai
pasiruoSimo arba jis yra minimalus. Ji leidzia kitlibandinio didelio greiio kiekybine analiz
nesunaudojant ir nesugadinantgimio. Sie instrumentai beveik visuomet gaiitibsuderinti su UV-
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matomu spektrometru ir prijungti prie optinigenginio, skirto nuotoliniams tyrgimams. Artimosios
IR srities spektroskopija populiga, ypatingai procesvaldymo srityse.
Paprastai tariant, IR spektras yra gaunamas nostataduodamo (ar absorbuojamo)
intensyvumo pokgius, naudojant daznDauguma komerciniinstrumeng atskiria ir matuoja IR

spinduliaving naudodami dispersinius spektrometrus ar Furjestoamacijos spektrometrus.[6]
Furje transformacijos infraraudgjmu spindulyy spektroskopija (FT-IR) — tai bekontakaptiné
perdavimo technika, naudojama smulkioms priemaissititg/je atpazinti ir nustatytiy kieki. FT-IR

spektrometrai naudoja Maikelsono interferometn infraraudogju spinduliy Saltiniu.

Nejudantis veidrodis

72z .

o Judantis veidrodis

Spindulio -
hnidytojas | 7 ' B 3
§ st ] e i
© o ¢ E R
IR spinduliy Saltinis & _ '- uood

| Pawyzdtio 5.0 B3 s 8-3n
C-1- vieta ; : : :
. n |
Detektorius : : [ |
| | I i
N R
1
Blv) TR 1(3)
¥ | Li I T
UO
X 3X
Spektras 0 z A z B
Interferograma

4.1.1 pav. FTIR spektrometro schema

4.1.1 paveiksle pavaizduotas Maikelsono interfestwas. Veidrodzio padis interferometre
moduliuojamas atgal ii prieki nedideliu atstumu, kadiby sukurta interferograma pamatuotame
Sviesos perdavime per éginio kameg. IStisinio spektro infraraudau spinduly Saltinio
interferograma pavaizduota 2 paveiksle. RysSkiauspktriniai duomenys matomi spektro galuose,
kaip atsakag didziausa veidrodzio poslink Furje interferogramos pasikeitimas suteikia spekt
informacijos apie Saltinir visa kita, kas yra spindulio kelyje. Spektrasa ypavetiamasi procentin
perdavim, lyginant spekyy su spindulio kelyje esdmn meéginiu, su spektru iSgautu esant dia$

kamerai. Absorbuotas spektras ap&k@jamas imant neigiam procentinio perdavimo duomen
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logaritmg. Svaraus (be priemaif referencinio silicio etalono @himas (iSminusavimas) duoda
absorbuojamp spekts meéginiui, kuriame yra tik vir8nés, atitinkagios smulkias priemaiSas esant
charakteringiems bangos ilgiams. Vin8s auksStis gali @iti naudojamas apskaiuojant priemaig
koncentracy [7]

1(8)

f
ah
L—"\/‘v\f\Mwwm;p/\\,w-\n‘.“u"uf\ﬁd] | Illu' \"nl'"-’i e L VAT VAt

4.1.2 pav. Tipid infraraudomjy spinduly kaitinamojo gilo pavyzdzio
interferograma. Intensyvumas (I) svyruojd deidrodzio perklimo (5). Visi dazniai
konstruktyviai isiterpia esant nuliniam poslinkiui, tai lemia didgrasiverzin
centre. Didziausios skiriamosios gebos spektro dunys yra gaunami Kkai

veidrodzio poslinkis yra didziausiais
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4.2. FT-IR spektroskopijos taikymas silicyje esafiy O; ir C4 analizei
Silicio atomai gardek strukfiroje gali suformuoti jungtis su anglies atomais-C3iir su
deguonies atomais (Si-O-Si). Infraraudpnspinduliy spektrometrija naudoja IR spindulius (bangos

ilgis 2-25 um) néginio apSvitinimui. Silicis esant tokiam bangoduigyra skaidrus, ir kai IR spinduliai

praeina mginj, chemirés grandigs rezonuoja pagal bangosiilg gali absorbuoti dallR spinduli.

Absorbuotos Sviesos dalis yra proporcinga atokarie suformavo grandgn koncentracijai. Ir tod ji

yra iSmatuojama, kadihy nustatytas koncentracijos dydis. IR absorbgismaiés stebimos ties: O

absorbcija pastebima 1107 ¢mo G ties— 605 cii.

Absorbcija %

10

angos skaicius

B

Il 1
PP o 1"-"'.-""""";;‘

S L=

4.2.1 Pav. Spektras, rodantisiOCs absorbci silicyje. FZ-Si fonom spektras buvo paSalintas, kad

aiSkiau matyisi linijos apie dominatias virgines.

Silicio kristale taip pat vyksta garasl fonon; sukeltos absorbcijos (Si-Si) srityse. Jos buvo

iStirtos tiriant FZ silicio spekit FZ silicis — tai toks silicis, iS kurio buvo p#égtos (arba Zenkliai

sumazintos) Qir Cs priemaiSos. Tokios absorbcijos galitibnaudojamos nustatanteginio stog (4.2.2

pav.).
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Absorbcija
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Banginis skaiius, cm™

&)

4.2.2 pav. FZ silicio rginio spektras. ISskirtos smésl - gardels vibracijos
(fononai) silicyje. TA - skersinis akustinis, TOskersinis optinis, LA - iSilginis
akustinis ir LO - iSilginis optinis.

FZ silicio tyrimas yra svarbus, nes; @bsorbcijajvyksta tose vietose, kur ir stipriausios
absorbcijos iS silicio garded. Silicio TO + TA fononai (kartais vadinami ,dviefonony rysiu“) yra
susikaup 630 cnt vietoje ir sukelia sunkummatuojant, nes $ioje spektro vietoje signatduksma
koeficientas yra Zzemesnis, ir anglies koncentratajg pat yra palyginti Zema. Fononai, esantys
deguonies srityje (TO + TO + TA, arba ,trifonon rysys“), esantys 1118 c¢hwvietoje, yra Zymiai
maziau intensyss. Si absorbcija duoda netiesiimija Zemiau Qvirdines ir yra pasalinama naudojant

FZ silicio rySius (3.2.3. pav.).

4 lenteé.
Silicio fonony energijos[11]
_ Nat.Si Naturalaus | o o
Fononai _ . Si 28 izotopa|{ Si 29 izotopa| Si 30 izotopas
izotopas | Siizotopas
LO+TA 56€ 566.4 569.1 5h¢ 5481
TO+TA 61C 610.¢ 612 601.¢ 5916
LO+LA 73¢ 739.] 741 728.< 715.€
TO+LA 81¢ 81¢ 817.¢ 804.: 791
TO+LO 88¢€ 88¢ 89C 873.f 85¢
TO+TC 96( 95¢ 962 944 93C
2TO+TA 111¢ 111¢ 1122.. néra néra
2TO+LC 129¢ 1299. 130z 1278.: 1253.
3TC 144¢ 1448.¢ 145( 1425.: 1398.¢
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Ap&tioje esantis Bero dbnis iSreiSkia santyktarp koncentracijos, éginio storio ir

absorbcijos:
A=aebec,
kur: A - iSmatuota absorbcija, a - konkretaus rgisorbcija, b - gginio storis, ¢ - priemaig

koncentracija.
Si lygtis rodo, kad egzistuoja linijinis ry3ys takoncentracijos ir absorbcijos (4.2.4. pav.)

esant zinomam storiui.

i.0
L]

ng L

LH~A .-ll.-'"_ B x'-l

nr- Jll:l)ll_.d—_"-r I'-l.
w10 ".." k
o 06 / ‘-._I‘l\
EI’H- 'II'III
5 i \\
= 03 fl - Sl T —— _
il o

uz-d______/‘::l.- i e —

u1 -

. I P

= =] X 51 S0
Banginis skaiéivg, cm™”

4.2.3 pav. Silicio spektras tose vietose, kur tykabsorbcija & O;: A) CZ silicis;
B) FZ silicis su mazesniu kiekiu deguonies nei malinustatyti; C) skirtuminis

spektras, parodantis deguonies absatbbg silicio fonon.
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4.2.4 pav. Qvirsunés spektras esarvairiam koncentracijos
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Bangos skatius (cm?)

4.2.5 pavlvairaus storio silicio @giniy spektras: A) 2.00 mm; B)
1.50 mm; C) 1.00 mm; D) 0.50 mm.




5. O ir C savyles silicyje

5.1. Deguonies tirpumas silicyje
Lydimosi temperatroje deguonies atomesasiu silicyje, kieto tirpumo ve#, yra nustatyta

1x10" at0271 . Silicio kristalo auginimo metu deguonies atpkoncentracija siekia, nu&x10"’
cr

ato;n iki 10x10" atogn. Sis deguonies kiekis apdorojimo temparaje virsija kieto tirpumo norm

crr crr

silicio gardetje Apdorojimo temperaira yra nuo 400 laipsaiCelsijaus iki1200 Celsijaus, apdorojimas
vyksta nuo vienos paros iki dviepan. Gamybos metuvestas deguonis silicyje galiitb jvairiose
busenose: tarpmazgije bisenoje, gali sudaryti kompleksus su kitomis priéoaiis ar vakansijomis

ir t.t.

5.2. Deguonies infraraudomjy spinduliy sugerties spektro interpretacija

9 um ilgio spinduliuoés sugertis atsiranda¢ldvibracijos moda, kurias sukelia deguonies
atomas bdamas Salia silicio atoim Deguonies atomasiterpdamag tarpmazgtarp silicio atom, Si -
Si esatiiy mazguose sudaro junisi-O-Si. Sis deguonies atomas yra vadinamas miazgiors ir
neuzima maag pozicijos. &l Sios chemias struktiros galimosivairios vibracirs modos (sugertys).
Si kvazimolekut su dvivalediu deguonimi gali sudaryti tris vibracines modag: - simetrinis
tempimas,v, - lenkimas,v, - asimetrinis tempimas. Visod.abiausiai spindulius sugeria asimetrinio
tempimo mod. Lenkimo moda kambario tempetatje sugeria IR spinduliuetties 513 crit bangos
skatiumi, ji yra pavaizduota 5.2.1. pav. Simetrinio f@mo modos sugertis atsiranda tik Zemose
temperairose ties 1205 cih.

Deguonies atomas silicio gardiel gali uzimti ne tik tarpmaig bet ir mazgus. Sie atomai

infraraudonuosius spindulius sugeria ties 1106 smaik.

g N U, - Simetrinis tempimas
o .
YT\ VU, - Lenkimas

Ny Vs - Asimetrinis tempimas

Siy
LY
5.2.1 pav. Vibraciés modos
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5.3 Anglies tirpumas silicyje
Anglies atomai, tai tokios priemaiSos, kurios besigimaiSomos arba patenkaos i silicio
“lonokristah. Silicio monokristalo auginimo metu deguoniesdgakams, arba vandens garams
susijungus su karStu grafitu susidaro anglies msidak, kuris istirpsta lydytame silicyje Tam tikrgm
priemoremis ir kokybiSkais garantuotais metodais galima &kinti arba visiSkai pasSalinti anglies
priemaiSas is silicio kristalo.

Anglies atomai yra lengvai tirpus lydintame ir teimne silicyje. Apytiké anglies priemaig
tirpumo koncentracija kietame silicio monokristgta apie3.5-10" ati_m’ o skystame silicyje tirpumo
cr

, atom

e’

koncentracija yra ap#0-10"

Tatiau uzaugintame silicio kristale atliekant matavémustatyta

atom

anglies koncentracija tima iki 20-10" — .
cir

Silicio kristalo augimo metu anglies priemais

koncentracijai virsijus tirpumo vergali susidaryti SiC polikristalai.

5.4  Anglies padtis silicyje

Anglies atomai silicio gardgle uzima vieq tarpmazgiuose ir buvo padaryta hipeétekad jie
yra elektriSkai neaktyis, nors ir tiesiogiai tai nebuvo nustatyta ir igmta iki galo. Padigus
anglies koncentracijai silicio monokristale galism&zinti silicio puslaidininkio savybes. Anglies
koncentracijai virSijus tirpumo verfpradeda formuotis antros taziSsidstimas Si-C. Infraraudaipu
spinduliy spektre anglies smaitandasi ties 607 ¢

Anglies ir deguonies atomai silicio monokirtsaldi gudaryti kompleksus, kurie dagnma iki
galo idnagriati, tik nustatytosy sugerties smais, kurios yra ties 1103 ¢m1052 cnt, ir maZzesa
sugertis ties smaile 1099 ¢m
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6. O ir Cs Koncentracijos skakiavimo metodikos
Infraraudomyju (IR) spinduliy spektroskopija yra viena dazniausiai naudojampektroskopijos
techniky, naudojama taskinidefekt; silicyje tyrimui.

Deguonis @ anglis G ir azotas N turi smailes, kurios priklauso tangigan infraraudonju
spinduly spektro ruoZui. Deguonis turi smailes ties 1&6% ir 515cmi’, anglies ties 608ni* ir 610
cmit, azoto 963t ir 766 cmit. Sios smads atsiranda d to, kad priemaig atomai silicio kristale
sudaro rySius su Si atomais. Skirtingi rySiai absofa skirtingo daznio IR spindulius. Yra standadi
testo metodai, kurie padedeertinti deguonies ir anglies koncentraciSmatavus bandinio pralaidam
ties Siomis smatmis. Absorbcijos koeficientas ties atitinkama smagriklauso nuo priemais
koncentracijos. Nepriklausomais metodais iSmatgviggnai$, koncentracy ir lyginant IR absorbcijos
koeficientus «, prie skirtingy koncentraciy, buvo gauti kalibravimo faktoriai Qr Cs priemaiSoms.

Yra sukurta keletas metagdtaikomy O ir C koncentracijos nustatymui. Siuos metodwapitvelgsime.

6.1 Deguonies ir anglies koncentracijos sk#iavimas silicyje iS IR sugerties
spektry
Kiekybin és analizs principai

Norint apikidinti saveikos tarp spinduliués ir medziagos kiekybin iSraiSky, naudojamos
spinduliuoes tankio ir intensyvumo charakteristikos. Spindobks intensyvumasl) yra energijos
kiekis, kertantis 1 fm medZiagos plai statmen spinduliuoés sklidimo krygiai, per 1 s. Esant
monochromatinei spinduliuotei jis lygus fotpRiekiui. Spinduliuog¢s tankis yra lygus energijos arba
jai proporcinge monochromatinj fotony, esadiu 1 m3 medziagos, kiekiui. Tédvakuume galios toks
sarysis:

| =pc. (6.1.1)

Spinduliuotei kertant bandinjos intensyvumas sumgd. Intensyvumo polkjius kiekybiskai
apibezia du asniai. Pirmasisy sako, kad spinduliué$ intensyvumo sumagmas proporcingas
bandinio sluoksnio storiui, absorbuofgys medziagos koncentracijai ir spindulig®tntensyvumui:

l=1,-e“; (6.1.2)
¢ia | - sluoksnio storis,l, - spinduliuoés intensyvumas pries absorlcije - absorbcijos

koeficientas, priklausantis nuo absorbudjaa medziagos ir spinduliugg daznio.
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Sis dsnis tinka visoms medZiagoms. Antrassmis iSreiSkia ryStarp absorbcijos intensyvumo ir
medziagos koncentracijos:
| =1,-e“ arbal =1,-10°“; (6.1.3)
¢ia C - absorbuojaiios medziagos koncentracijas =« /2303 — absorbcijos (senesnis
pavadinimas — ekstinkcijos) koeficientas.
Spinduliuogés intensyvumo sumajmas (gali liti vadinamas Buger‘io - Lambert'o - Ber'o

désniu) praktikoje dazniausiai iSreiSkiamas logantenforma:
Ig(ll—°j=eCI =A. (6.1.8)

Dydis ¢Cl vadinamas optiniu tankiuAj arba sugertimi. Kitas dydis, daznai naudojamas
spinduliuogs intensyvumo sumaimui charakterizuoti, yra pralaidumas:
T=— (6.1.9)
IO
T gali bati iSreikStas vieneto dalimis arba procentais. Tagtinio tankio (sugerties) ir

pralaidumo galioja toksasysis:

1
A=lg=. 6.1.10
97 ( )
JeiT iSreikStas procentais, tai:
A= |g1Tﬂ). (6.1.11)

Kiekybiné analiz pagal infraraudonojo spektro linijas, kaip ir aitioletine bei regimoji
spektrire analiz, remiasi Bugero, Lamberto ir Beréshiu: (6.1.2)
Taciau infraraudonajai spektrinei analizeidinga keletas ypatum Kaip matyti iS (6.1.10) lygties,

optinis tankis A lygus santyklol—O logaritmui. Infraraudonojoje spektée analizje tiriamosios

medziagos spektras registruojamas | koordinatése. Todl norédami nustatyti optintank turime
zinoti krintartiojo elektromagnetinio srauto stipt, ir pegjusio per tirianaji bandin srauto stipr | .
Jei absorbcijos juostoX bazire linija yra elektromagnetis spinduliuots 100% palaidumo linija
(6.2.1 pav.), tai Siuo atveju optitank nesunku apské&uoti iS lygties, ned , =100 %

Jei 100% palaidumaséra bazir linija (6.1.1 pav., absorbcijos juostéd) arba jei analizei

naudojama absorbcijos juosta uzkloja kitos abs®guostos, tai toks optinio tankio nustatynmalas
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netinka. Tokiais atvejais optiniam tankui nustatgikomi Sie metodai: bazis linijos ir santykigs
absorbcijos matavimo metodas.

A

s 1
= 10C
£
E X
2 75T
©
o

50T <

25+

\4 Y

v

Bangos skaius vcm*
6.1.1 pav. Hipotetinis infraraudonasis spektras

Nustatant bazis linijos metodu, per taskus atitinkauns, spektro foa, arba per taskus, kuri
pacttis nepriklauso nuo koncentracijos ( pavyzdzivialpdumo maksimumas ), daiama ties,

vadinamoji bazia linija, kurios atzvilgiu nustatomas dydlg (6.1.2 pav.).

Tiriamosios medziagos koncentracija nustatoma grada grafiko metodu. Tam tikslui

10C

PralaidumasT %

v

Bangos skaius vcm*

6.1.2 pav. Baziés linijos sudarymo pavyzdziai

paruoSiama serija bandinsu Zinomomis tiriamosios medziagos koncentracgofminimalus kiekis —

4 etaloniniai tirpalai), uzregistruojamas kiekvidmendinio spektras ir iSmatavus bazines linijjosadet
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kiekviename spektré, ir | apskatiuojamas optinis tankis. IS gautluomem bréziamas gradavimo
grafikas (koordinatse ,Koncentracijac — optinis tankisA®). Uzregistravus tiriamojo bandinio
infraraudonji spekts, iSmatavus|, bei | ir apskatiavus optin tankf A, iS5 gradavimo grafiko
suzinomas nustatomosios medziagos kiekis tiriamajaandinyje. Dirbant Siuo metodu, gaunamos
maziausios paklaidos, kai optinio tankio ¥sryra 0.2 < A< 1.2 intervale.

Jei kiekybinei analizei atlikti mus dominanti albdsojos juosta yra Salia kitos intensyvios
absorbcijos juostos, kuri priklauso pagrindiniammdiaio komponentui arba vidiniam etalonui, tai
naudojamas santykis absorbcijos matavimo metodas. Siuo atvejuimamas dydis, atitinkantis
pagrindinio komponento absorbcijos juostos didiamugralaidum (%). Tiriamojo komponento

koncentracija nustatoma gradavimo grafiko metodu.
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6.2 Silicio ploksSteles storio nustatymas
Silicio plokSteks storiui nustatyti pasinaudosime 6&6i' bangos ska&iumi, kuris parodo

silicio fononus absorbcijos spektre.

1.

Trijy tasky absorbcijos veés, kury bangos skaiai 617.18cmi?, 619.1cmit, 615.26¢cm*, yra
skatiuojamas y vidurkis ( tinkamiausia vettpasirenkama pagal artimiagidangos skéiy).
Atkreipti démeg, kad Sios veés néra smailiy centrai, jie yra Siek tiek nuihuo .
Bazire linija yra tiesi linija, kuri yra apskéiuojama pagal Sesitask; vertes ( bangos ska&hus
651.9cmi* ir du taskai esantys i$ kadrir deSins, bei 576.6&m" ir du taskai esantys i$ kesr
ir desSires ) aproksimavimo metodu
Nustatoma bazits linijos y vert ties 617.18 ci bangos skaiumi.
IS pirmo ir antro zingsnio nustatytos pralaidumotése apskaiiuojame absorbcijos koeficient
tuomet iS apskaiuoto 3 zingsnio absorbcijos koeficiento atimamestatyt, absorbcijos
koeficient iS pirmo ir antro zingsnio, Sis skirtumas zymirkagp A, .
Tuomet plokstels storis apsk&iuojamas pagal giempirirg formule:
d = 0.02563+ 2.91474 A, (6.2.1)

Si formuk gali biti naudojama tik tom plok3teh, kurios yra poliruotos i$ abiepusiy

ir kuriy storis rera mazesnis, negu @3mir didesnis nei 2.5nm
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6.3  Santykinis metodas deguonies koncentracijai al€iuoti
Aproksimavimo metodu Bziama parabel i3 penkiy task;. 1107.08 cm™ esantis bangos
skatius yra centrinis vidnés taskas ir pasirenkami artimiausi du taskai igekiaidu taskai is
desres.

Sios parabas ties bangos skaiimi 1107.08cm™ nustatomay vert ir Zymima A, .
Linijiné bazire linija, kuri yra apskaiiuojama pagal SeSiu tagkvertes ( bangos skaaus
1299.9cmi* ir du taskai easantys i$ kisrir dedgs, bei 94@mi’ ir du takai easantys i$ késr

ir desSreés ) aproksimavimo metodu.

Sios baziss linijos ties 1107.0&m™* nustatomay vert ir Zymima A,

Skatiuojamas A, — A, skirtumas dviem plokSted spektram: testuojamai plokstelei ir
standartinei. Testuojamai plokstelei gauta absfpeiert pazymimaA, , o standartineiA,
Norint apskatiuoti santykin faktoriy R panaudojamas bangos saks 738 cm™. Trijy tasky
absorbcijos veés, kuriy bangos skaiai 740.6cnmi?, 738cmit, 736 cmi’, yra suskaiiuojamas
vidurkis. Suskaiiuotas vidurkis, kurio veétlaikoma bangos sk&aus maksimumas ir Zymima
ASI,

Bazirés linijos skatiavimui naudojames penkitaski duomenimis. Kairios bazés linijos BL)
absorbcijos veét yra lygi y kur yyra lygus 3 bang skatiy 1043.4cm™*, 1041.5cm™,
1039.6 cm™* vidurkiui. De$niosios bazits linijos BD) absorbcijos veétyra lygi y ,kur yyra
lygus $iy bang; skatiy 700 cm™, 698 cm* vidurkiui. Bazirés linijos vert, kuri Zymima ASI,

ties 738cm™ bangos skaiumi nustatoma pagalgformule:

BL-40+-BR-300

ASI, =
34C

(6.3.1.)

Skatiuojamas ASI, — ASI; skirtumas dviem plokSted spektram: testuojamai plokStelei ir

standartinei. Testuojamai plokStelei gauta absfporert pazymima ASl., o standartinei

ASI,
Tuomet skaiiuojamas santykinis faktoriuR :
_ASh . (6.3.2)
ASI,

36



10. Toliau skatiuojama deguonies absorbcijos ¥gragal & formule:
A=A -R- A, (6.3.3)

11. Deguonies koncentracijai aps&aioti naudojames Sia formule:

C, = 64.20 . 314.10" (6.3.4)
A
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6.4 Santykinis metodas anglies koncentracijai sk&uoti
1. Aproksimavimo metodu briama parabelis penki; tasky. 605.6cm ™ esantis bangos skais
yra centrinis virnés taskas ir pasirenkami artimiausi du taskai ig¢kaidu taskai iS de&s.
2. Sios parabass ties bangos skaumi 605.6cm ™ nustatomay vert ir zymima A, .
3. Linijin¢ bazire linija, kuri yra apskaiiuojama pagal SeSiu tagkvertes ( bangos ska&hus
622.97cmi' ir du taskai easantys i$ karir deSes, bei 567.0&m* ir du taskai easantys i3

kairés ir deSgs ) aproksimavimo metodu.

4. Sios bazigs linijos ties 605.&m™* nustatomay vert ir zymima A,

5. Skatiuojamas A, — A; skirtumas dviem plokSted spektram: testuojamai plokstelei ir
standartinei. Testuojamai plokstelei gauta absprpeiert pazymimaA, , o standartineiA,

6. Norint apskaiiuoti santykin faktoriy R panaudojamas bangos s#ks 738 cm™. Trijy tasky
absorbcijos vees, kuriy bangos skaiai 740.6cnmit, 738cmit, 736 cm?, yra suskaiiuojamas i
vidurkis. Suskaiiuotas vidurkis, kurio veétlaikoma bangos sk&aus maksimumas ir Zymima
ASI,

7. Bazires linijos skakiavimui naudojames penkitaSki duomenimis. Kairios bazés linijos BL)
absorbcijos veét yra lygi y kur yyra lygus & bang skatiy 1043.4cm™*, 1041.5¢cm™,
1039.6cm* vidurkiui. De3niosios bazés linijos BD) absorbcijos veétyra lygi y ,kur yyra
lygus $iy bangy skatiy 700 cm™, 698 cm™ vidurkiui. Bazirés linijos vert, kuri Zzymima ASI,
ties 738cm™ bangos skaiumi nustatoma pagalgformule:

BL-40+-BR-300

ASI, =
34C

(6.4.1.)

8. Skatiuojamas ASI, — ASl, skirtumas dviem plokSted spektram: testuojamai plokstelei ir

standartinei. Testuojamai plokStelei gauta absfgorert pazymima ASl., o standartinei

ASI,
9. Tuomet skaiiuojamas santykinis faktoriuR:
_ASh (6.4.2.)
ASI,

10. Toliau skatiuojama anglies absorbcijos wepgagal s formule:
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A=A -R-A, (6.4.3))

11. Anglies koncentracijai apskaiioti naudojames Sia formule:
C. = 10.14-%~ 82.10' (6.4.4))

Pastebjimas: plokStels platio vertt néra naudojama koncentracijos skavimui.

Koncentracijos skaiavimui darojtaka tiktai absorbcijos vertA,, kuri gaunama iS bangos

skakiaus 610cm™, kuri galime panaudoti ir plok3ted storio skajiavimui.
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6.5 "Pseudo ASTM” metodas deguonies koncentracijapskakiuoti
Testuojamos ir standartis plokStets storiai gali liti nustatomi dviem #@dais: apskaiuoti
pateikta plokstéks storio nustatymo metodika naudojantis fanbangos ska&iumi 610 cm™ i3
absorbcijos spektro, arba mikrometru.

Pirmiausia reikia apsk&uoti deguonies absorbcijos koeficientiek testuojamai
plokstelei, tiek standartinei.
Aproksimavimo metodu bZiama parabeéli$ penki taski. 1107 cm™ esantis bangos skais
yra centrinis virnés taskas ir pasirenkami artimiausi du taskai ig¢kaidu taskai iS deSis.
Tuomet nustatome Sios parat®ly vert; ir pazymime g A, .
Linijiné bazire linija, kuri yra apskaiiuojama pagal SesitasSky vertes ( bangos skaus
1299.9cmit ir du taskai esantys i$ kasrir deSirs, bei 94mi® ir du taskai esantys i$ kasrir
desires ) aproksimavimo metodu.

Sios bazigs linijos ties 1107.0&m™ nustatomay vert ir Zymima A,

Tuomet absorbcijos koeficientas apskatiuojamas Sion#\, ir A; vertm pagal $i formule:

_%In—(l— R)2+\/2$;2R)4+4T2R2 65.1)

d - plokstets storis,R - santikinis faktorius,kurio vert0,3 ir pralaiduma§ =10*.
Absorbcijos koeficienta, gautas iS baznlinisjos verts A; yra atimamas iS absorbcijos
koeficineto gauto i bangos s&aus 1107.08cm™ verts A, (a, —ag).Taip gaunamas
grynasis absorbcijos koeficientas testuojamai ped&sc, ir standartinei plokstele,, .
Norint apskatiuoti deguonies absorbcijos koeficignteikia iS testuojamosios ploksisl
gyrnojo absorbcijos koeficienta, atimti standartiés plokStets grynaj koeficient, oy :

Ao =y — g (6.5.2.)

Tuomet galime apskéuoti deguomies koncentracijac, padauginadami absorbcijos

koeficient iS kalibracijos faktoriaus:

C, = 314-107 - . (6.5.3.)
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6.6 "Pseudo ASTM” metodas anglies koncentracijaapskakiuoti
Testuojamos ir standartis plokStets storiai gali liti nustatomi dviem #@dais: apskaiuoti
pateikta plokstek storio nustatymo metodika naudojantis fanbangos ska&iumi 610 cm™ i3
absorbcijos spektro, arba mikrometru.

Pirmiausia reikia apsk&uoti anglies absorbcijos koeficieniek testuojamai plokstelei,
tiek standartinei.
Aproksimavimo metodu bziama parabéli$ penki tasky. 605.6cm™ esantis bangos skais
yra centrinis virnés taskas ir pasirenkami artimiausi du taskai ig¢kaidu taskai iS deSis.
Tuomet nustatome Sios parat®ly vert; ir pazymime g A, .
Linijiné bazire linija, kuri yra apskaiiuojama pagal SesitasSky vertes ( bangos skaus
622.97cm’ ir du tadkai esantys i$ kairir desigs, bei 567.04m* ir du taskai esantys i$ kair
ir desSires ) aproksimavimo metodu.

Sios bazigs linijos ties 605.&m™ nustatomay vert ir Zymima A,

Tuomet absorbcijos koeficientas apskatiuojamas Sion#\, ir A; vertm pagal $i formule:

_%In—(l— R)2+\/2$;2R)4+4T2R2 (6.6.1)
d - plokstets storis,R - santykinis faktorius, kurio ver0,3 ir pralaiduma§ =10".

Absorbcijos koeficienta, gautas iS baanlinisjos verts A; yra atimamas iS absorbcijos

koeficineto gauto i§ bangos skaius 605cm™ vertés A, (a, —ag).Taip gaunamas grynasis

absorbcijos koeficientas testuojamai ploksSteleiir standartinei plokStele, .

Norint apskatiuoti anglies absorbcijos koeficienteikia iS testuojamosios ploksislgyrnojo

absorbcijos koeficienter, atimti standartiés plokStets grynaj koeficient oy :

ac =Q; — g (6.6.2)
Tuomet galime apskéuoti anglies koncentracija. padauginadami absorbcijos koeficiers
kalibracijos faktoriaus:

C. =82:10% a,. (6.6.3)
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10.

11.

6.7 “ASTM F 1188 — 93a” metodika deguonies konn&acijai apskaiéiuoti

Testuojamos ir standartis plokStets storiai gali liti nustatomi dviem #@dais: apskaiuoti

pateikta plokstek storio nustatymo metodika naudojantis fanbangos skaiumi 610 cm™ i3

absorbcijos spektro, arba mikrometru.

Standartigs plokStets absorbcijos spektras yra padauginama%—"lé kur d, - testuojamos

r

ploksteks storis, al, - standartias ploksStets storis.

Gauta standartés plokSteds normalizuota absorbcijos spektatimame iS testuojamos
ploksteks absorbcijos spektro ir nustatome maksimadiguonies absorbcijos verties bangos
skakiumi 1107 cm™.
Aproksimavimo metodu Bziama parabel iS5 penkip taSk;. esantis bangos skais yra
centrinis vir$inés taskas ir pasirenkami artimiausi du taskai ig¢kaidu taskai iS deSis.
Nustatomi parabes virsinés bangos skaius v, ir atitinkama absorbcijos vertA, .
Maksimaliame deguonies absorbcijos spektréziama bazia linija, kuri apskaiiuojama
aproksimavimo tdu i$ bang skatiaus diapazon 900 cm™ - 1000cm™ ir 1200 cm™* - 1300
cm™.
Nustatome bazits linijos absorbcigvery A, ties bangos sk&umi v, .
Suskatiuojamos pralaidumo veis, kurios atitikly absorbcijos verteg\, ir A;:
T, =10", T, =10".

Tuomet apsk&iuojami absorbcijos koeficientat, ir «; pagal s formul:

__ 1, (009-€"’)+ (009-e"’)* + 036T* €'

= X (6.7.1)
d — testuojamosios ploksésistoris.
Tuomet deguonies absorbcijos koeficientas gaunamas:
o =0p — Ay (6.7.2)

Tuomet galime apsk&uoti deguonies koncentracijg, padaugindami absorbcijos koeficignt
iS kalibracijos faktoriaus:

Co = 314-10" - . (6.7.3)
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6.8 “ASTM F 1188 — 92" metodika anglies koncen#cijai apskai¢iuoti
Testuojamos ir standartis plokStets storiai gali liti nustatomi dviem #@dais: apskaiuoti

pateikta plokstek storio nustatymo metodika naudojantis fanbangos skaiumi 610 cm™ i3

absorbcijos spektro, arba mikrometru.

Standartigs plokStets absorbcijos spektras yra padauginama%—"lé kur d, - testuojamos

ploksteks storis, al, - standartias ploksStets storis.

Gauta standartés plokSteds normalizuota absorbcijos spektatimame iS testuojamos
ploksteks absorbcijos spektro ir nustatome maksimahglies absorbcijos vert ties bangos
skakiumi 605 cm™.

Aproksimavimo metodu Bziama parabel iS5 penkip taSky. esantis bangos skais yra
centrinis virsinés taskas ir pasirenkami artimiausi du taskai ig¢kaidu taskai iS deSis.
Nustatomi parabes virsinés bangos skaius v, ir atitinkama absorbcijos vertA, .
Maksimaliame anglies absorbcijos spektrezzlama bazia linija, kuri apskatiuojama
aproksimavimo bdu i§ bang skatiaus diapazom 550 cm™® - 570 cm™ ir 630 cm™ - 650
cm™.
Nustatome bazits linijos absorbcigvery A, ties bangos sk&umi v, .
Tuomet apskaiuojame anglies absorbcijos koeficigpagal & formule:

ae =22 A - A) (6.8.1)

d — testuojamosios plokstsistoris.
Tuomet galime apskéuoti anglies koncentracij@. padaugindami absorbcijos koeficign$
kalibracijos faktoriaus:

C.=8210° ¢ . (6.8.2)
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6.9

10.

,DIN 50438 — 1 A (93), deguonies koncentrgos skakiavimo metodas
Testuojamos ir standartis plokStets storiai gali liti nustatomi dviem #@dais: apskaiuoti
pateikta plokstek storio nustatymo metodika naudojantis fanbangos skaiumi 610 cm™ i3
absorbcijos spektro, arba mikrometru.

Standartigs plokStets absorbcijos spektras yra padauginama%—"lé kur d, - testuojamos

r

ploksteks storis, al, - standartias ploksStets storis.

Absorbcijos spekirpakeiame i pralaidumo spekirT =10

Palyginamasis spektras yra apskadjamas iS testuojamos plok&telabsorbcijos spektro ir
standartigs plokStets absorbcijos spektro santykio

Nustatyta maZiausia deguonies pralaidumo:wgd ties bangos skaiimi 1107 cm ™.
Aproksimavimo metodu BZiama parabéli$ penki task;. 1107 cm™ esantis bangos skais
yra centrinis virinés taskas ir pasirenkami artimiausi du taskai igkaidu taskai iS deSs.
Gaunami parabés$ virdines bangos skaius v, ir atitinkama pralaidumo vertT,,
Palyginamajame spektre éiifama bazia linija, kuri apskaiiuojama aproksimavimodau is
bang; skatiaus diapazono 1026m™ - 1040cm™ ir 1180cm™ - 1195cm™.

Nustatoma bazigs linijos pralaidumo ve#t T, ties v, bangos skaiumi.

Norint apskatiuoti deguonies absorbcijos koeficiemaudojame Sia formeil

_ —In(A+vA? +B?)
d i)

o (6.9.1)
kai,
A= e (1-B?), B lgw
2T, R
Q= 0p = Appont Ay, - (6.9.2)
Kur a,,,,= 085cm™. Tuomete, p - Siire, n—Sibus:
ay = 143-:10" cn’ N(p) (6.9.3)
ay = 032:10* cn? N(n) (6.9.4)
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11. Tuomet norint apskaiuoti deguonies koncentracija reikia kalibracij@ktbriy sudauginti su
absorbcijos koeficientu:
Co = 314107 -, . (6.9.5)
Tokia pati metodika taikoma ir anglies koncentraijnustatymui, tik anglies fongn
=7cmt.(12)

absorbcijos koeficientas ties 620 smaik yra: a
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7. Eksperimento rezultatai

7.1. Deguonies koncentracijos sk&avimas
Eksperimento metu iS gauto grafiko nustatome pialays T naudodamiesi programa ,EZ
OMNIC*". Bazinei linijai iSbgzti ir intensyvumams matuoti naudojarnanki, kaip pavaizduota (6.1.1
pav.) grafike, ,Peak height tool®, kuris iSmatugjmaiks auks$ ties bazine linija, o pagal formule
(6.1.9) apska&iuodami ir zinodami pralaiduanT, galime apské&iuoti absorbcijos koeficient
IS Bugero, Bero ir Lambertoédnio (6.1.2) iSsireigkabsorbcijos koeficient ji apskatiuojame
pagal formud:

p :%-ln(%j (7.2.1)

X — meginio plotis, niisy atveju 0,06 cm. Absorbcijos koeficiento dimensija’.

Apskatiave deguonies absorbcijos koeficienis formuks (7.2.1) ir gaut atsakym
padauginame i§ kalibravimo faktoriaus, kuris yrajuy o = 314x10" cm?[5,12] ir gauname
deguonies koncentracija silicyje,imertinus fonon jtakos, kuri yra lygi:

N, = 7.507-10" cm®
IS apskaiiuoto deguonies absorbcijos koeficiento atimameoifgnabsorbcijos koeficieat

ocphon:OBSCm'l [12] ir padauginame iS kalibravimo faktoriaus, ikur yra lygus

o = 314x10" cm™?[5,12] ir gauname deguonies koncentracija silicijertinus fonon jtaka, kuri yra
lygi:
N, = 4.83810" cm?

Deguonies koncentracijos s&vimai pateikti priede Nr. 1.
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7.2.1 pav. IR pralaidumo spektras. Joje padgndeguonies smas aukstis, kuris yra lygus
pralaidumui

7.2.  Anglies koncentracijos sk&avimai
Eksperimento metu iS gauto grafiko atliekame paj ka atlikome su deguonimi, kaip
pavaizduota (6.1.3 pav.) grafike, nustatome prataid
IS Bugero, Bero ir Lambertoédnio iSsireiSk absorbcijos koeficienf ji apskatiuojame pagal
formule:
a = % : In[?lj (7.2.1)

X — meginio plotis, niisy atveju 0,06 cm. Absorbcijos koeficiento dimensija’.

Apskatiave anglies absorbcijos koeficientis formuks (7.2.1) ir gaut atsakym
padauginame i3 kalibravimo faktoriaus, kuris yrguy o = 82x10"° cm?[5,12] ir gauname anglies
koncentracija silicyje, neertinus fonon itakos, kuri yra lygi:

N, =6.23610" cm®
IS apskaiiuoto anglies absorbcijos koeficiento atimame fanabsorbcijos koeficient

a....=7cm* [12] ir padauginame i$ kalibravimo faktoriaus, ikwra lyguso = 82x10" cm™?[5,12]

phon
ir gauname deguonies koncentracija silicyertinus fonon jtaka, kuri yra lygi:
N =4.9610° cm®

Anglies koncentracijos skaavimai pateikti priede Nr. 2.
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7.2.2 pav. IR pralaidumo spektras. Joje padgnanglies smaik aukstis, kuris yra lygus
pralaidumui

7.3 Bandinio storio nustatymas
Pagal 5.1. skyriuje pateiktmetodilkh nustatme bandinio stgr IS pirmo ir antro Zingsnio

aproksimavimo @du jvertinome pralaidum T, = 0506, tuomet reikia apsk&uoti absorbcijos

koeficient pagal formud al=log(_|_i). Tretiame Zzingsnyje gay pralaidumo vegt T, = 0358

1

nustatome absorbcijos koeficientg = Iog(_l_i). IS gauto absorbcijos koeficientn, atimamec, ir §
2

skirtumg  jvertiname, kaig\,. Tuomet apskdiuojame néginio stof pagal empirin formul:

d =0.02563+ 2.91474 A, ir gauname bandinio sf@ = 0603mm

Atlikti skaiciavimai pateikti priede Nr. 3
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ISvados

FT-IR spektroskopija galitti pritaikyta pagrindini taskiniy defekty G; ir C,, esakiy Cz — Si
koncentracijai nustatyti. Naudojantis Siuo metoduverkia sugadinti gginio.

Literatiiros analiz paro@, kad vertinant Qir Cg biitina atsizvelgti fonon; absorbcy ties 611
cm™ ir 1107 cm™ smaikmis. Kadangi fonom absorbcija Zenkligitakojy FT-IR spekts
Darbo metu patikslintos tokiosuySilefekt; koncentracijos:

NeatsiZzvelgug fonony jtaka: N = 7507x10"cmi®, N, = 6236x10" cm®,
Atsizvelgusi fonony jtaka Ng = 4838x10"cm®, N, = 496x10°cm?,

Remiantis vienu iS FT-IR spektroskopijos metadikuvo nustatytas silicio plokSéal storis

kuris yra lygusd = 0603mm
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