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ÏÎËÓ×ÅÍÈÅ ÎÄÍÎÐÎÄÍÛÕ ÏÎ ÑÒÐÓÊÒÓÐÅ È ÐÀÂÍÎÌÅÐÍÛÕ
ÏÎ ÒÎËÙÈÍÅ ÄÈÝËÅÊÒÐÈ×ÅÑÊÈÕ ÏÎÊÐÛÒÈÉ 
ÏÐÈ ÔÎÐÌÈÐÎÂÀÍÈÈ ÏÐÈÁÎÐÍÛÕ ÑÒÐÓÊÒÓÐ

Введение

Основные направëения работ и усиëия на про-
извоäственных преäприятиях направëены на ре-
øение заäа÷ повыøения ка÷ества и наäежности
изäеëий. Повыøенные требования к ка÷еству и
наäежности изäеëий приборостроения вызывает
необхоäиìостü их обеспе÷ения с на÷аëа разработ-
ки — выбора исхоäных ìатериаëов, структуры,
конструкöии, принöипов построения и провеäе-
ния техноëоãи÷ескоãо проöесса. Работы по обеспе-
÷ениþ ка÷ества и наäежности провоäятся на всех
стаäиях изãотовëения изäеëий.
Дëя преäприятий приборостроения характерны

сëожностü, боëüøое ÷исëо физи÷еских и хиìи÷ес-
ких операöий, боëüøая ÷увствитеëüностü к откëо-
ненияì в провеäении техноëоãи÷еских проöессов
[1, 2]. Соответствие параìетров интеãраëüных эëе-
ìентов преäъявëяеìыì требованияì в техноëоãи-
÷ескоì проöессе их изãотовëения ìожно обеспе-
÷итü путеì форìирования равноìерных по тоëщи-

не и оäнороäных по структуре äиэëектри÷еских
покрытий и техноëоãи÷ескиìи режиìаìи провеäе-
ния операöий.

Анализ условий получения однородных
по структуре диэлектрических покрытий
на поверхности подложки

Наäежностü ìежсоеäинений приборных струк-
тур существенно зависит от ка÷ества äиэëектри-
ков, которые äоëжны обëаäатü высокой äиэëект-
ри÷еской про÷ностüþ, низкиì ìехани÷ескиì на-
пряжениеì, хороøей аäãезией, бытü хороøо сов-
ìестиìы с äруãиìи ìатериаëаìи приìыкаþщих к
ниì сëоев ìноãоуровневых ìежсоеäинений, бытü
техноëоãи÷ныìи при нанесении и посëеäуþщей их
обработке. Требование техноëоãи÷ности явëяется
особенно крити÷ныì äëя совреìенных эëеìентов
интеãраëüной эëектроники [3, 4], в которых ÷исëо
контактных окон ìежäу уровняìи ìежсоеäинений
к äиффузионныì обëастяì äостато÷но веëико.
Высокое ка÷ество контактных окон ìожет бытü ãа-

Поступила в редакцию 13.07.2016

Проведен анализ условий получения однородных по структуре диэлектрических покрытий на поверхности подложки.
Рассмотрены вопросы получения диэлектрических покрытий при формировании приборных структур интегральной элек-
троники, улучшения структурной однородности и снижения разброса по толщине диэлектрических покрытий. Опреде-
лены условия формирования равномерных по толщине и однородных по структуре диэлектрических покрытий. Показано,
что обеспечение качества и надежности диэлектрических покрытий достигается сочетанием материалов металлиза-
ции и диэлектрика, условий их получения и последующих термообработок, низкой плотностью микропор в межслойном
диэлектрике, которая определяется качеством подготовки поверхности подложки и толщиной самого диэлектрика.
Рассмотрены возможности получения качественных многоуровневых межсоединений в многослойных структурах с че-
редующимися слоями металла и диэлектрика. Показано, что свойства диэлектрических пленок зависят от условий их
получения, свойств нижнего слоя межсоединений и определяются также материалом и режимами получения верхнего
слоя межсоединений.

Ключевые слова: структура, диэлектрик, пленка, процесс, термообработка, качество, надежность, толщина,
дефект, материал, рельеф
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рантировано при тщатеëüноì выпоëнении требо-
ваний к проöессаì фотоëитоãрафии и посëеäуþ-
щеãо травëения окон [5, 6]. Особое вниìание при
этоì уäеëяþт поëу÷ениþ оäнороäноãо по структу-
ре и равноìерноãо по тоëщине äиэëектри÷ескоãо
покрытия на поверхности поäëожки со сëожныì
реëüефоì.
Осуществëение äанной техни÷еской заäа÷и за-

труäнено по сëеäуþщиì при÷инаì. Во-первых,
при испоëüзовании ìетоäа осажäения из ãазовой
фазы, обеспе÷иваþщеãо высокуþ равноìерностü
покрытия, неоäнороäностü по тоëщине составëяет
окоëо 20 %. Это ìожет бытü связано с труäностüþ
управëения потокаìи ãазообразных исхоäных ве-
ществ в зоне реакöии боëüøой протяженности, ха-
рактерной äëя совреìенных высокопроизвоäи-
теëüных установок осажäения äиэëектриков.
Во-вторых, скоростü осажäения пëенок на по-

верхности со сëожныì ступен÷атыì реëüефоì не
явëяется веëи÷иной постоянной на ãоризонтаëü-
ных и вертикаëüных у÷астках поверхности сту-
пеней. Это явëение не связано с хиìи÷ескиìи
при÷инаìи при поëу÷ении пëенок и разëи÷иеì в
теìпературах при ìетаëëизаöии и поëу÷ениеì äи-
эëектри÷ескоãо сëоя. Коìбинаöия этих факторов
привоäит к поëу÷ениþ äиэëектри÷еской пëенки,
неоäнороäной по тоëщине и пëотности.
В-третüих, на профиëü äиэëектри÷еской пëенки

вëияþт ìатериаëы поäëожки и ìетаëëизаöии ниж-
неãо уровня ìежсоеäинений, профиëü ìетаëëи÷ес-
ких äорожек, а также ãеоìетрия и тоëщина саìой
оксиäной пëенки.
Тонкие пëенки хороøо покрываþт ступени ìе-

таëëизаöии, оäнако их äиэëектри÷еская про÷ностü
ìаëа из-за высокой пористости. Провеäенные ис-
сëеäования и анаëиз показываþт, ÷то при отноøе-
нии тоëщин пëенок äиэëектрика и ìетаëëизаöии в
преäеëах от 1 äо 2 покрытие явëяется спëоøныì,
и такой профиëü позвоëяет поëу÷итü равноìер-
ный спëоøной сëой ìетаëëизаöии ìежсоеäине-
ний. Кроìе тоãо, снижение скорости осажäения
äиэëектрика и преäваритеëüная обработка поверх-
ности ìетаëëизаöии äëя сãëаживания кроìок сту-
пеней также привоäит к уëу÷øениþ структурной
оäнороäности и снижениþ разброса по тоëщине
äиэëектри÷еских покрытий.

Формирование равномерных по толщине
и однородных по структуре диэлектрических 
покрытий

Обеспе÷ение ка÷ества и наäежности äиэëектри-
÷еских покрытий äостиãается со÷етаниеì ìатери-
аëов ìетаëëизаöии и äиэëектрика, усëовий их по-
ëу÷ения и посëеäуþщих терìообработок. Пробëе-
ìа растрескивания ìежсëойноãо äиэëектрика яв-
ëяется оäной из наибоëее сëожных при созäании
высоконаäежных ìноãоуровневых ìежсоеäинений.
Растрескивание äиэëектрика зависит от скоро-

сти еãо охëажäения посëе проöесса осажäения.

При ìеäëенной скорости охëажäения в äиапазоне
теìператур 750...420 К растрескивание äиэëектри-
ка практи÷ески отсутствует. Дëя поëу÷ения ка÷ест-
венных ìноãоуровневых ìежсоеäинений важныì
явëяется обеспе÷ение низкой пëотности ìикропор
в ìежсëойноì äиэëектрике äëя искëþ÷ения воз-
ìожности заìыканий ìежäу уровняìи ìетаëëиза-
öии. Пëотностü ìикропор в äиэëектрике опреäе-
ëяется ка÷ествоì поäãотовки поверхности поäëож-
ки и тоëщиной саìоãо äиэëектрика.
Дëя разных ìатериаëов поäëожки крити÷еская

тоëщина разëи÷на, так äëя креìния она состав-
ëяет окоëо 0,6•10–6 ì, а äиоксиäа креìния
(0,75...0,85)•10–6 ì. Такое возрастание äефектнос-
ти äиэëектрика связано с проöессаìи рекристаë-
ëизаöии и увеëи÷ениеì разìера зерна аëþìиния
во вреìя проöесса осажäения äиэëектрика. По
этой же при÷ине возрастает äефектностü äиэëект-
рика при увеëи÷ении теìпературы еãо осажäения
при ìаëых тоëщинах пëенок.
Тщатеëüная поäãотовка поверхности поäëожки

позвоëяет снизитü пористостü пëенок при тоëщи-
не оксиäа 0,2•10–6 ì. При нека÷ественной обра-
ботке поверхности и ìаëых тоëщинах оксиäа пëот-
ностü ìикропор сиëüно возрастает. При тоëщине
пëенок окоëо 0,4•10–6 ì пористостü практи÷ески
отсутствует.
Терìообработка äиэëектри÷еских пëенок посëе

осажäения вëияет на их характеристики всëеäст-
вие изìенения веëи÷ины внутренних напряжений.
Иссëеäование внутренних напряжений äиэëектри-
÷еских пëенок показаëо, ÷то они вызываþтся ãëав-
ныì образоì терìи÷ескиìи и структурныìи фак-
тораìи.
Терìи÷еские напряжения возникаþт во вреìя

осажäения пëенки и распреäеëены неравноìерно
по всей тоëщине систеìы пëенка — поäëожка. Их
зна÷ение ìаксиìаëüно на ãраниöе разäеëа пëенка —
поäëожка и ìиниìаëüно на внеøней поверхности
пëенки. Оно опреäеëяется разëи÷иеì теìператур-
ных коэффиöиентов расøирения пëенки и поä-
ëожки, äëя ìноãих äиэëектри÷еских пëенок тер-
ìи÷еские напряжения пряìо пропорöионаëüны
тоëщине пëенки. Сëеäует отìетитü, ÷то соотноøе-
ние теìпературных коэффиöиентов расøирения
пëенки и поäëожки не тоëüко вëияþт на веëи÷ину,
но и на знак терìи÷еских напряжений.
Структурные напряжения в пëенке äиэëектри-

ка возникаþт в проöессе осажäения пëенки и
опреäеëяþтся усëовияìи еãо провеäения (теìпе-
ратурой поäëожки, скоростüþ осажäения и т.ä.).
Наприìер, при высоких парöиаëüных äавëениях
кисëороäа в реакöионной каìере в пëенках набëþ-
äаþтся напряжения сжатия. По ìере снижения
конöентраöии кисëороäа веëи÷ина напряжений
уìенüøается äо нуëя, и затеì происхоäит перехоä
в растяãиваþщие напряжения, снижение которых
набëþäается также при повыøении теìпературы
поäëожки. Вероятно, это связано с увеëи÷ениеì
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структурноãо соверøенства пëенки при ее осажäе-
нии всëеäствие повыøения поäвижности аäсорби-
рованных атоìов.
Уìенüøение структурных напряжений посëе

терìообработок связано со снижениеì пëотности
то÷е÷ных äефектов и увеëи÷ениеì пëотности пëе-
нок. Действие этоãо эффекта усиëивается по ìере
увеëи÷ения теìпературы обработки в зависиìости
от прироäы ìатериаëа äиэëектри÷еской пëенки.
Анаëиз показаë, ÷то терìообработка äиэëектри-
÷еских пëенок, скëонных к кристаëëизаöии при
повыøенных теìпературах, привоäит к зна÷итеëü-
ноìу увеëи÷ениþ пëотности пор и ìикротрещин,
наруøениþ связи ìежäу пëенкой и поäëожкой.
Механизì возникновения структурных напря-

жений в äиэëектри÷еских пëенках äовоëüно сëо-
жен и опреäеëяется ìноãиìи фактораìи: эффек-
таìи поверхностноãо натяжения в пëенках, при-
роäой кристаëëи÷еских äефектов, равноìерностüþ
кристаëëи÷еской структуры по тоëщине пëенки и
т.ä. Так, есëи пëенка состоит из отäеëüных крис-
таëëов, то наибоëее вероятныì явëяется возник-
новение напряжений сжатия в пëенке, которые
вызваны поверхностныì натяжениеì в отäеëüных
кристаëëах. Но есëи разìеры пустот ìаëы, т.е. крис-
таëëы распоëожены äостато÷но бëизко, то ìежäу
ниìи äействуþт сиëы взаиìоäействия, вызываþ-
щие появëение в пëенке напряжений растяжения.
Такиì образоì, напряжения в äиэëектри÷еской
пëенке опреäеëяþтся соотноøениеì напряжений
сжатия и растяжения. Степенü вëияния сиë взаи-
ìоäействия на внутренние напряжения в пëенке
уìенüøается при увеëи÷ении ее пористости.
В ìноãосëойных структурах с ÷ереäуþщиìися

сëояìи ìетаëëа и äиэëектрика свойства äиэëект-
ри÷еских пëенок существенныì образоì зависят
не тоëüко от усëовий их поëу÷ения и свойств ниж-
неãо сëоя ìежсоеäинений, но опреäеëяþтся также
ìатериаëоì и режиìаìи поëу÷ения верхнеãо сëоя
ìежсоеäинений. Изìенения свойств кажäоãо от-
äеëüноãо сëоя, äаже незна÷итеëüные по абсоëþт-
ной веëи÷ине, в ìноãосëойных структурах ìоãут
коìпенсироватüся иëи скëаäыватüся, привоäя теì
саìыì к отказу. Особенно в сëу÷ае, коãäа внут-
ренние напряжения в отäеëüных пëенках систеìы
иìеþт оäин знак независиìо от тоãо, явëяþтся ëи
они исхоäныìи собственныìи напряженияìи иëи
изìеняþт своþ веëи÷ину и знак поä äействиеì
терìообработок. В этой систеìе происхоäит скëа-
äывание напряжений. В резуëüтате ìожет бытü
превыøен преäеë про÷ности соеäинения нижнеãо
сëоя с поäëожкой, и произойäет наруøение аäãе-
зии этоãо сëоя.
Друãиì вариантоì äействия высоких внутрен-

них напряжений явëяется ìетаëëизаöия верхнеãо
уровня в обëастях с ìаксиìаëüной конöентраöией
напряжений. Приìенение спеöиаëüных техноëо-
ãи÷еских приеìов, наприìер, ìеäëенное охëажäе-
ние посëе проöесса осажäения верхнеãо сëоя ìеж-

соеäинений, привоäит к зна÷итеëüноìу снижениþ
внутренних напряжений, вызванных разниöей в
теìпературных коэффиöиентах расøирения ìетаë-
ëи÷еской и äиэëектри÷еской пëенок. Особо важно
провеäение ìеäëенноãо охëажäения посëе ëþбых
терìообработок аëþìиниевой ìетаëëизаöии. В этих
усëовиях обеспе÷ивается низкая скоростü рекрис-
таëëизаöии и, сëеäоватеëüно, ìиниìаëüное нару-
øение оäнороäности поверхности ìетаëëизаöии,
снижение внутренних напряжений в äиэëектри-
÷еской пëенке.

Заключение

Дëя поëу÷ения ка÷ественных ìноãоуровневых
ìежсоеäинений важныì явëяется обеспе÷ение низ-
кой пëотности ìикропор в ìежсëойноì äиэëект-
рике. Пëотностü ìикропор в äиэëектрике опреäе-
ëяется ка÷ествоì поäãотовки поверхности поäëож-
ки и тоëщиной саìоãо äиэëектрика. Структурные
напряжения в пëенке äиэëектрика опреäеëяþтся
усëовияìи проöесса осажäения пëенки.
В ìноãосëойных структурах свойства äиэëект-

ри÷еских пëенок зависят от усëовий их поëу÷ения
и свойств нижнеãо сëоя ìежсоеäинений, а также
опреäеëяþтся ìатериаëоì и режиìаìи поëу÷ения
верхнеãо сëоя ìежсоеäинений. Приìенение техно-
ëоãи÷еских приеìов обеспе÷ивает ìиниìаëüное
наруøение оäнороäности поверхности ìетаëëиза-
öии, снижение внутренних напряжений в äиэëек-
три÷еской пëенке.
Преäëоженные поäхоäы и способы позвоëяþт

поëу÷итü оäнороäные по структуре и равноìерные
по тоëщине äиэëектри÷еские покрытия, обеспе÷и-
ваþщие требуеìое ка÷ество и наäежностü прибор-
ных структур на их основе, а также созäатü прибо-
ры высокоãо ка÷ества с требуеìыìи параìетраìи.
При произвоäстве изäеëий обеспе÷ение ка÷ества
требуеìых параìетров осуществëяется путеì кон-
троëирования и реãуëирования проöессов, а также
принятиеì ìер по снижениþ äефектов структуры.
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Introduction

The basic directions of work in the industrial enterprises
are aimed to increase the quality and reliability of products.
The quality and reliability of products demand, first of all, de-
velopment of the initial materials, structure, design, principles
of construction and carrying out of the technological proc-
esses. The works intended to ensure the products’ quality and
reliability are realized at all the production stages.

The instrument making enterprises are characterized by
complexity, a big number of physical and chemical operations,
and high sensitivity in carrying out of the technological proc-
esses [1, 2]. During the technological process manufacturing of
the integrated elements it is possible to ensure conformity of
their parameters to the requirements by formation of the uni-
form thicknesses and homogeneous structures of the dielectric
coatings, and by the technological modes of operations.

Analysis of the conditions for obtaining of the dielectric 
coatings, homogeneous by their structure, 
on the substrate surface

Reliability of the interconnections of the instrument struc-
tures depends on the quality of the dielectrics, which should
have a high dielectric durability, low mechanical stress, good
adhesion, they should also be well compatible with the other
materials of the adjoining layers of the multilevel intercon-
nections, and be technological for deposition and the subse-
quent processing. The requirement for adaptability to manu-
facture is especially critical for the elements of the integrated
electronics [3, 4], in which the number of the contact win-
dows between the levels of the interconnections to the diffu-

sion areas is great enough. High quality of the contact win-
dows can be guaranteed, if the requirements to the photoli-
thography and the subsequent etching of the windows [5, 6]
are met. Special attention is given to reception of the homo-
geneous by structure and uniform by thickness dielectric coat-
ing on the substrate surface with a complex relief.

Realization of the technical task is complicated by the fol-
lowing reasons.

Firstly, if a deposition from the gas phase, ensuring high
uniformity, is used, a coating with the heterogeneity of the
thickness of about 20 % is needed. This can be connected
with a problem of control of the flows of the gaseous sub-
stances in an extensive reaction zone, typical for the high-ef-
ficiency installations for deposition of the dielectrics.

Secondly, the speed of deposition of the films on the sur-
face with a complex step relief is not a constant on the hor-
izontal and vertical sites of the surface of the steps. This is not
connected with the chemical reasons during reception of the
films and different temperatures during metallization and re-
ception of a dielectric layer. The combination of the factors
leads to obtaining of a dielectric film, non-uniform by the
thickness and density.

Thirdly, the profile of a dielectric film is influenced by the
materials of the substrate and metallization of the bottom lev-
el of the interconnections, the profile of the metal paths, the
geometry and thickness of the oxide film itself.

Thin films cover the metallization steps well enough, how-
ever, their dielectric durability is small because of high po-
rosity. Research and analysis show, that at the correlation of
the films’ thickness of a dielectric and metallization within the
limits from 1 up to 2 the coating is continuous and the profile
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An analysis was done of the conditions for obtaining of a homogeneous structure of the dielectric coatings on a substrate surface. The
discussed problems concerned obtaining of dielectric coatings during formation of the integrated electronic device structures, improvement
of the structural homogeneity and reduction of the thickness variations in the dielectric coatings. The conditions were determined for for-
mation of the dielectric coatings with the uniform thicknesses and homogeneous structures. It was demonstrated that the quality and re-
liability of the dielectric coatings was achieved by a combination of the metallization materials and a dielectric, the conditions of their
preparation and the subsequent heat treatment, low density of the micropores in the interlayer dielectric, which was determined by the
quality of preparation of the substrate surface and the thickness of the dielectric itself. Opportunities were discussed for obtaining of high-
quality multi-level interconnections in the multilayer structures with the alternating layers of a metal and a dielectric. It was demonstrated
that the properties of the dielectric films depended on their production conditions, properties of the lower layer of the interconnections,
and they were also determined by the material and the production modes of the upper layer of the interconnections.
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allows us to receive a uniform continuous layer of metalliza-
tion of the interconnections. Lowering of the speed of depo-
sition of the dielectric and preliminary processing of the sur-
face of metallization for smoothing of the edges of the steps,
leads to improvement of the structural uniformity and a de-
crease of the spread of thickness of the dielectric coatings.

Formation of the dielectric coatings, uniform by their 
thickness and homogeneous by their structure

The quality of the dielectric coatings is reached due to a
combination of the materials for metallization and dielectric,
the conditions for reception and the subsequent heat treat-
ments. The problem of alligatoring of the interlaminar die-
lectric is one of the most difficult in creation of the highly re-
liable multilevel interconnections.

Alligatoring of a dielectric depends on the speed of its cool-
ing after the deposition. At a slow speed of cooling, within the
range of 750...420 K, alligatoring of a dielectric is practically
absent. For reception of the quality multilevel interconnec-
tions it is important to ensure a low density of the micropores
in the interlaminar dielectric in order to eliminate a possibility
of bridging between the metallization levels. The density of a
micropore is determined by the quality of preparation of the
surface of a substrate and thickness of the dielectric itself.

For different materials of the substrate the critical thick-
ness varies, so for silicon it is about 0.6•10–6 m, and for silicon
dioxide (0.75...0.85) it equals to 10–6 m. Such an increase in
defectiveness of a dielectric is connected with a recrystalliza-
tion and increase in the size of the grain of aluminum during
deposition of the dielectric. Due to the same reason the de-
fectiveness of a dielectric increases with an increase of the
temperature of its deposition at small films’ thicknesses.

A thorough preparation of the surface of a substrate allows us
to lower the porosity at the thickness of oxide of 0.2•10–6 m. In
case of a poor-quality processing of the surface and small
thickness of the oxide the density of the micropores increases
greatly. At the thickness of the films of about 0.4•10–6 m the
porosity is practically absent.

Heat treatment of the dielectric films after deposition in-
fluences their characteristics owing to the change of the in-
ternal stresses. Research of the internal stresses of the dielec-
tric films demonstrated that they were caused mainly by the
thermal and structural factors.

The thermal stresses arise during the deposition and they
are distributed non-uniformly by the thickness of the film —
substrate system. They are maximal on the film — substrate
border and minimal on the external surface of a film. It is de-
termined by the difference in temperature coefficients of ex-
pansion of a film and a substrate, for many dielectric films the
thermal stresses are directly proportional to the thickness of
a film. It is necessary to point out, that the correlation of the
temperature coefficients of expansion of a film and a substrate
influence the value and the sign of the thermal stresses.

The structural stresses in a dielectric film arise during dep-
osition of a film and they are determined by the conditions of
its carrying out (substrate temperature, speed of deposition,
etc.). For example, at high partial pressures of oxygen in the re-
actionary chamber the compression stresses are observed in the
films. In the process of decrease of the concentration of oxygen
the value of the stresses decreases down to zero, and then a tran-
sition occurs into the stretching stresses, which decrease, when
the temperature of the substrate rises. Possibly, this is connected
with a higher structural perfection of a film during its deposition
due to the increase of mobility of the adsorbed atoms.

Reduction of the structural stresses after the heat treatments
is connected with a decrease of the density of the dot defects
and increase of the density of the films. Action of the effect am-
plifies with an increase of the temperature of processing de-
pending on the nature of the material of the dielectric film. An
analysis demonstrated, that a heat treatment of the dielectric
films inclined to crystallization at higher temperatures, leads to
an increase of the density of the pores and microcracks, and dis-
ruption of the bonds between a film and a substrate.

The mechanism of the structural stresses in the dielectric
films is complex and determined by many factors: effect of the
surface tension in the films, the nature of the crystal defects,
uniformity of the crystalline structure by the thickness of a film,
etc. If a film consists of separate crystals, occurrence of the
compression stresses in a film, caused by the surface tension in
separate crystals, is the most probable. If the sizes of the cavities
are small, i.e. the crystals are located close enough, there are
forces of interaction between them causing occurrence of ten-
sile stresses in a film. Thus, the stresses in a dielectric film are
determined by a correlation of the compression stresses and the
tensile stresses. The degree of the influence of the interaction
forces in a film decreases, when its porosity is increased.

In the multilayered structures with the alternating layers of
a metal and a dielectric the properties of the dielectric films
depend not only on the conditions of their reception and the
properties of the bottom layer of the interconnections, but they
are also determined by the material and modes of reception of
the top layer of the interconnections. Changes in the properties
of each separate layer, even insignificant in the absolute value,
in the multilayered structures can lead to a failure. Especially,
when the internal stresses in separate films of the system have
the same sign irrespective of the fact, whether are they are the
initial own stresses or they change their value and sign under the
influence of the heat treatments. In this system there is a sum-
mation of the stresses. As a result the limit of strength of the
connection of the bottom layer with the substrate can be ex-
ceeded and the adhesion of this layer can be infringed.

Another version of action of the high internal stresses is
metallization of the top level in the areas with the maximal
concentration of stresses. Application of special processing
methods, for example, slow cooling after the deposition of the
top layer of the interconnections, leads to a considerable de-
crease of the internal stresses caused by the difference in the
temperature expansion coefficients of a metal and a dielectric
film. Of special importance is a slow cooling after any heat
treatment of the aluminum metallization. These conditions en-
sure a low speed of recrystallization and, hence, the minimal in-
fringement of the uniformity of the surface of metallization, and
a decrease of the internal stresses in the dielectric film.

Conclusion

For reception of the quality multilevel interconnections it
is important to ensure a low density of the micropores in the
interlaminar dielectric. This density in the dielectric is deter-
mined by the quality of preparation of the surface of the sub-
strate and thickness of the dielectric. The structural stresses in
the dielectric film are determined by the conditions of depo-
sition of the film.

In the multilayered structures the properties of the dielec-
tric films depend on the conditions of their reception and the
properties of the bottom layer of the interconnections, and
they are determined by the material and modes of reception
of the top layer of the interconnections. Application of the
technological methods ensures a minimal infringement of the
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uniformity of the surface of metallization, and a decrease of
the internal stresses in a film.

The proposed approaches allow us to receive homogene-
ous by the structure and uniform by thickness dielectric coat-
ings, which ensure quality and reliability of the instrument
structures on their basis, and to create devices of high quality
with the demanded parameters. During their manufacture the
quality of the demanded parameters is ensured by control of
the processes and adoption of measures aimed to decrease the
defects in the structure.
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ÎÏÐÅÄÅËÅÍÈÅ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÍÎÉ ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÈ ÏÀÐÀÌÅÒÐÎÂ 
ÊÐÈÑÒÀËËÈ×ÅÑÊÎÉ ÐÅØÅÒÊÈ Â ÑÅÃÍÅÒÎÝËÅÊÒÐÈÊÀÕ 
ÏÐÈ ÔÀÇÎÂÎÌ ÏÅÐÅÕÎÄÅ m3mF4mm

Введение

При поëиìорфных фазовых перехоäах с пониже-
ниеì сиììетрии в сеãнетоэëастиках и ìноãоосных
сеãнетоэëектриках образуется äоìенная структура
с разëи÷ныìи ориентаöионныìи состоянияìи
(ОС) [1, 2]. В сеãнетофазе существуþт спонтанные
повороты кристаëëоãрафи÷еских осей, обусëов-
ëенные сìещенияìи атоìов и поворотаìи ãрупп
атоìов (тетраэäров, октаэäров) при изìенении
спонтанной äефорìаöии [3—5]. В резуëüтате этоãо
образуþтся бëизкие ориентаöионные состояния
(субориентаöионные), которые отëи÷аþтся направ-
ëениеì спонтанноãо поворота [5—7]. Разные ОС
ìожно совìеститü с поìощüþ эëеìентов сиììет-
рии парафазы, которые утра÷иваþтся, а субориен-
таöионные — не утра÷иваþтся при структурноì
фазовоì перехоäе [1, 2, 8]. Чисëо возìожных ОС
опреäеëяется сиììетрией парафазы [8].
При структурноì фазовоì перехоäе m3mF4mm

возìожны 12 ориентаöионных состояний и 24 эëект-

ри÷еских äоìена [3, 9]. В сеãнетоэëектри÷еской
фазе параìетраì реøетки соответствуþт опреäе-
ëенные по зна÷ениþ и знаку спонтанные поворо-
ты кристаëëоãрафи÷еских осей сìежных äоìенов.
Зна÷ение уãëа и направëение оси спонтанноãо по-
ворота ìожно опреäеëитü из уравнений äоìенных
стенок, поëу÷енных в äвух кристаëëофизи÷еских
систеìах коорäинат, соответствуþщих параэëект-
ри÷еской и сеãнетоэëектри÷еской фазаì [10, 11].
Ориентаöионное соãëасование ìежäу разëи÷-

ныìи ОС в поëиäоìенноì кристаëëе буäет выпоë-
нятüся при усëовии, коãäа спонтанные повороты,
опреäеëяеìые структурой äоìенной стенки, буäут
равны спонтанныì поворотаì кристаëëоãрафи-
÷еских осей сìежных äоìенов при ëþбой теìпе-
ратуре сеãнетоэëектри÷еской фазы [12]. Поэтоìу в
кристаëëе äоëжны выпоëнятüся опреäеëенные со-
отноøения ìежäу зна÷енияìи параìетров реøет-
ки, в противноì сëу÷ае поëиäоìенный кристаëë
разруøится.

Поступила в редакцию 07.10.2016

Из условия сохранения макросимметрии параэлектрической фазы в полидоменном кристалле предложен метод оп-
ределения температурных зависимостей параметров кристаллической решетки сегнетоэлектриков со структурным
фазовым переходом m3mF4mm. Получено три аналитических решения для фазового перехода второго рода. Предложен
метод вычисления температур и температурного гистерезиса при фазовом переходе первого рода. Анализ полученных
решений сделан на примере BaTiO3.

Ключевые слова: сегнетоэлектрик, параметры кристаллической решетки, сохранение макросимметрии, BaTiO3
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В работе [13] преäëожен ìетоä опреäеëения
теìпературной зависиìости параìетров реøетки
при структурноì фазовоì перехоäе второãо роäа
4/mF2/m, основанный на усëовии сохранения ìак-
росиììетрии параэëасти÷еской фазы в поëиäо-
ìенноì кристаëëе. Преäставëяет интерес приìе-
нение этоãо ìетоäа äëя сеãнетоэëектри÷ескоãо фа-
зовоãо перехоäа m3mF4mm. В работе рассìотрено
äва варианта: фазовый перехоä второãо роäа и фа-
зовый перехоä первоãо роäа. Теìпература и теì-
пературный ãистерезис фазовоãо перехоäа первоãо
роäа опреäеëяëи из анаëиза упруãих äефорìаöий,
возникаþщих при коãерентноì соãëасовании ре-
øеток зароäыøа и исхоäной фазы. Анаëиз поëу-
÷енных реøений сäеëан на приìере BaTiO3.

1. Определение температурных зависимостей 
параметров решетки в параэлектрической
и сегнетоэлектрической фазах при структурном 
фазовом переходе m3mF4mm

Монокристаëë BaTiO3 явëяется ìноãоосныì
сеãнетоэëектрикоì, в котороì при теìпературе
(в зависиìости от техноëоãии поëу÷ения кристаë-
ëа) 120...130 °С набëþäается фазовый перехоä пер-
воãо роäа из параэëектри÷еской куби÷еской фазы
(Pm3m) в тетраãонаëüнуþ сеãнетоэëектри÷ескуþ
фазу (P4mm) [3, 14, 15]. В куби÷еской фазе ориен-
таöия кристаëëоãрафи÷еской систеìы коорäинат
явëяется стабиëüной, поскоëüку нет спонтанных
поворотов кристаëëоãрафи÷еских осей. В тетраãо-
наëüной фазе ÷етыре типа субориентаöионных со-
стояний отëи÷аþтся как знакоì уãëа, так и направ-
ëениеì оси спонтанноãо поворота αs (вокруã оäной
из äвух возìожных осей сиììетрии 4-ãо поряäка
параэëектри÷еской фазы) [3, 9, 16]. Веëи÷ину αs
ìожно опреäеëитü из форìуëы [9, 16]:

αs = ±arccos(at + ct)/ , (1)

ãäе at и ct — параìетры реøетки тетраãонаëüной
фазы.
Выбереì сëеäуþщуþ кристаëëофизи÷ескуþ

систеìу коорäинат: Х1 совпаäает с направëениеì
оси с; Х2 — с осüþ b; Х3 — с осüþ а. Тензоры тепëо-
воãо расøирения, которые соответствуþт ÷етыреì
субориентаöионныì состоянияì (S11, S12, S13, S14),
в систеìе коорäинат парафазы иìеþт виä [9]:

E11 = ,  E12 = , 

E13 = ,  E14 = , (2)

ãäе  = cos2(αs)e11 + sin2(αs)e22; e11 = ct/ac – 1;

 = sin(αs)cos(αs)(e22 – e11); e22 = at/ac – 1;

= cos2(αs)e22 + sin2(αs)e11; ac, at, ct — параìетры

реøетки куби÷еской и тетраãонаëüной фаз.
Тензоры тепëовоãо расøирения остаëüных восü-

ìи ОС ìожно поëу÷итü из (2), преобразуя их с по-
ìощüþ операöий сиììетрии парафазы (поворот
на 90° вокруã осей 4-ãо поряäка парафазы, которые
совпаäаþт с направëениеì Х2 иëи Х3).
Из усëовия сохранения ìакросиììетрии в по-

ëиäоìенноì кристаëëе [17] äëя фазовоãо перехоäа
m3mF4mm поëу÷аеì усреäненный тензор тепëово-
ãо расøирения Eu äëя 12 возìожных ОС:

Eu = Ei =

= . (3)

Тензор Еu соответствует сиììетрии параэëект-
ри÷еской куби÷еской фазы.
Из тензора Eu поëу÷аеì теìпературнуþ зависи-

ìостü параìетра au куби÷еской реøетки усреäнен-
ноãо поëиäоìенноãо кристаëëа:

au(t) = (ct(t) + 2at(t))/3, (4)

ãäе аt и ct — параìетры тетраãонаëüной реøетки
сеãнетоэëектри÷еской фазы.
Из экспериìентаëüной теìпературной зависи-

ìости кристаëëоãрафи÷еских параìетров реøетки
в BaTiO3 [14] и вы÷исëенных зна÷ений аu (рис. 1),
ìожно сäеëатü вывоä, ÷то параìетр куби÷еской
фазы ас и усреäненный параìетр аu иìеþт зависи-
ìостü от теìпературы, бëизкуþ к ëинейной. В ра-
боте [13] преäëожено такуþ теìпературнуþ зави-
сиìостü описыватü экспоненöиаëüной функöией.
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Рис. 1. Температурные зависимости параметров решетки at (за-
висимость 1), ct (зависимость 2), au (зависимость 3), ac (зависи-
мость 4) в BaTiO3
Fig. 1. Temperature dependences of the lattice parameters at (depend-
ence 1), ct (dependence 2), au (dependence 3), ac (dependence 4) in
BaTiO3
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Поэтоìу теìпературной зависиìости этих пара-
ìетров буäут соответствоватü сëеäуþщие функöии:

ac(t) = k0•exp(k1t); (5)

au(t) = k2•exp(k3t). (6)

Дëя опреäеëения коэффиöиентов k0, k1, k2, k3
необхоäиìо знатü экспериìентаëüные зна÷ения ac
при äвух произвоëüных теìпературах t1, t2 (ac1, ac2)
в параэëектри÷еской фазе и ct, at при теìпературах
t3, t4 (ct3, ct4, at3, at4) в преäеëах тетраãонаëüной фазы.
С у÷етоì преäëоженных обозна÷ений поëу÷аеì:

k1 = ;  k0 = ;

k3 = ;  k2 = , (7)

ãäе au1 = (ct3 + 2at3)/3, au2 = (ct4 + 2at4)/3.

Параìетр av псевäокуби÷еской реøетки, соот-
ветствуþщий тетраãонаëüной фазе, ìожно опреäе-
ëитü из усëовия сохранения объеìа кристаëëи÷ес-
кой я÷ейки:

av(t) = . (8)

Параìетр av(t) неìноãо ìенüøе соответствуþ-
щих зна÷ений au(t) в сеãнетоэëектри÷еской фазе,
но они равны при теìпературе фазовоãо перехоäа
второãо роäа (иëи ãипотети÷ескоãо фазовоãо пере-
хоäа второãо роäа). Поэтоìу еãо теìпературной за-
висиìости также соответствует экспоненöиаëüная
функöия, бëизкая к ëинейной:

av(t) = k4•exp(k5t), (9)

ãäе k5 = ; k4 = ;

av1 = ; av2 = .

Теìпературу фазовоãо перехоäа второãо роäа
(иëи ãипотети÷ескоãо фазовоãо перехоäа второãо
роäа) t0 опреäеëиì из усëовия

av(t0) = au(t0). (10)

Из (6), (9), (10) поëу÷аеì

t0 = (ln(k4) – ln(k2)/(k3 – k5). (11)

Поскоëüку при фазовоì перехоäе второãо роäа

av(t0) = au(t0) = ac(t0) = a0 = k0•exp(k1t0), (12)

то сäеëаеì небоëüøуþ коррекöиþ форìуë c у÷е-
тоì возìожных экспериìентаëüных нето÷ностей
параìетров реøетки при опреäеëении зна÷ений
коэффиöиентов k3, k5:

k3 = ;  k5 = . (13)

Из (4), (6), (8), (9) и (13) поëу÷аеì систеìу урав-
нений:

(14)

Поскоëüку

at(t) = (3au(t) – ct(t))/2, (15)

то из (14) поëу÷аеì куби÷еское уравнение:

ct(t)
3 + ac(t)2 + bct(t) + c = 0, (16)

ãäе a = –6au(t); b = 9 (t); c = –4 (t). 

Испоëüзуя триãоноìетри÷еское реøение [18],
поëу÷аеì три корня, соответствуþщие теìператур-
ныì зависиìостяì тетраãонаëüноãо параìетра сt:

c1t(t) = 2 cos  – ; (17)

c2t(t) = –2 cos  – ; (18)

c3t(t) = –2 cos  – , (19)

ãäе p = –a2/3 + b; α = arccos(–q/(2 );

q = 2(a/3)3 – ab/3 + c.
Провеäенный наìи анаëиз поëу÷енных реøе-

ний на приìере теìпературных зависиìостей па-
раìетров реøетки BaTiO3 (Tc = 120 °C) [14] по-
казаë, ÷то теìпература ãипотети÷ескоãо фазовоãо
перехоäа второãо роäа t0 = 136,41 °C, все корни яв-
ëяþтся äействитеëüныìи, оäнако тоëüко второй
коренü (18) соответствует экспериìентаëüныì äан-
ныì в тетраãонаëüной фазе (сì. рис. 1), а зна÷ит

at(t) = (3au(t) – c2t(t))/2. (20)

В резуëüтате поëу÷иì сëеäуþщие зна÷ения
параìетров экспоненöиаëüных функöий äëя
BaTiO3: k0 = 4,00188; k1 = 1,558•10–5; k2 = 4,0058;
k3 = 8,356•10–6; k4 = 4,00578; k5 = 8,45•10–6.
Есëи в кристаëëе реаëизуется фазовый перехоä

первоãо роäа, то теìпературу фазовоãо перехоäа
ìожно опреäеëитü, приìеняя ìоäеëü сëожной фа-
зовой ãраниöы, которая разäеëяет куби÷ескуþ и
тетраãонаëüнуþ фазы.

2. Определение температур и температурного 
гистерезиса фазового перехода первого рода 
m3mF4mm

Известно, ÷то зароäыøи новой фазы существу-
þт в ìонокристаëëе BaTiO3 в äовоëüно øирокоì
теìпературноì интерваëе как выøе, так и ниже Тс.
Необхоäиìо выяснитü, по÷еìу рост зароäыøа но-
вой фазы происхоäит при строãо опреäеëенной
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теìпературе, при÷еì существует теìпературный
ãистерезис ìежäу пряìыì и обратныì фазовыìи
перехоäаìи.
Выäеëиì äва основных усëовия, которые обес-

пе÷иваþт соãëасование äвух фаз и рост зароäыøа
новой фазы. Поскоëüку пëотностü новой фазы
боëüøе иëи ìенüøе исхоäной фазы, то при обра-
зовании зароäыøа необхоäиìо у÷итыватü упруãие
напряжения, возникаþщие как в зароäыøе, так и
в бëизëежащих я÷ейках исхоäной фазы. Вторыì
важныì фактороì явëяется коãерентное соãëасо-
вание кристаëëи÷еских реøеток новой и исхоäной
фаз [19]. При боëüøих несоответствиях параìет-
ров реøеток äвух фаз упруãая энерãия ìожет зна-
÷итеëüно превосхоäитü терìоäинаìи÷ескуþ энер-
ãиþ образования зароäыøа новой фазы [19, 20].
В работах [21] и [22] преäëожены ìоäеëи тонкой

(бесструктурной) и сëожной коãерентных пëоских
фазовых ãраниö. Межäу куби÷еской и тетраãонаëü-
ной фазаìи возìожна тоëüко сëожная фазовая ãра-
ниöа при наëи÷ии ìаëых ìонокëинных искажений
тетраãонаëüной и куби÷еских фаз в районе их кон-
такта (ϕ1 = ϕ2 = 10–9 раä) [23]. Сëожная фазовая
ãраниöа состоит из просëойки инäуöированной
ìонокëинной фазы, которая ìожет иìетü äве струк-
туры А и В [23]. Теìпературные зависиìости крис-
таëëоãрафи÷еских параìетров просëойки инäуöи-
рованной фазы äëя структур А и В опреäеëяþтся из
сëеäуþщих форìуë:

cA(t) = ; (21)

aA(t) = F(t)/sin(ϕA(t)); (22)

bA(t) =

= ; (23)

ϕA(t) = arctg(F(t)/ ); (24)

cB(t) = ; (25)

aB(t) = F(t)/sin(ϕB(t)); (26)

bB(t) =

= ; (27)

ϕB(t) = arctg(F(t)/ ), (28)

ãäе KD = ;

A(t) = at(t)
2 – ac(t)

2 – m(t)2/(ct(t)
2 – ac(t)

2); 

B(t) = k(t) – l(t) + ac(t)
2(ct(t)

2 – at(t)
2) –

– 2m(t)•n(t)/(ct(t)
2 – ac(t)

2);

M(t) = – ;

f(t) = ac(t)
2/(ct(t)

2 – ac(t)
2)2;

Q1(t) = cA(t)
4ac(t)

2 + (cA(t)
2m(t) + n(t))2f(t) –

– (cA(t)
4m(t) + cA(t)

2n(t))h(t) –

– cA(t)
2k(t) / cA(t)

2(cA(t)
2 – ac(t)

2) ;

Q2(t) = cB(t)4at(t)
2 + (cB(t)2m(t) + n(t))2p(t) –

– (cB(t)4m(t) + cB(t)2n(t))q(t) –

– cB(t)2l(t) / cB(t)2(cB(t)2 – ct(t)
2) ;

m(t) = sin(ϕ1)(ct(t)•at(t) – ac(t)
2);

n(t) = sin(ϕ1)ac(t)
2(ct(t)

2 – ct(t)•at(t));

h(t) = 2ac(t)
2sin(ϕ1)/(ct(t)

2 – ac(t)
2); 

p(t) = ct(t)
2/(ct(t)

2 – ac(t)
2)2;

k(t) = ac(t)
4cos(ϕ1)

2; 

q(t) = 2ct(t)•at(t)sin(ϕ1)/(ct(t)
2 – ac(t)

2); 

l(t) = ct(t)
2at(t)

2cos(ϕ1)
2.

Из (5), (18), (20—28) ìожно опреäеëитü теìпе-
ратурные зависиìости объеìов я÷еек куби÷еской
Vc(t), тетраãонаëüной Vt(t) и инäуöированных фаз
VA(t) иëи VB(t)). Наìи поëу÷ено, ÷то объеì я÷ейки
А-структуры инäуöированной фазы VA(t) боëüøе,
а В-структуры VB(t) ìенüøе объеìов я÷еек куби-
÷еской и тетраãонаëüной фаз äëя всех теìператур
ìенüøе теìпературы ãипотети÷ескоãо фазовоãо
перехоäа второãо роäа (рис. 2).
Пëотностü зароäыøа зависит от соотноøения

÷исëа я÷еек новой и инäуöированной фазы (r).
Интенсивный рост зароäыøа буäет происхоäитü

B t( ) KD t( )+( )/2– A t( )⋅

cA t( )2 at t( )2 ac t( )2–( ) ac t( )2 ct t( )2 at t( )2–( )+

ct t( )2 ac t( )2–
----------------------------------------------------------------------------------------

Q1 t( )

B t( ) KD t( )–( )/2– A t( )⋅

cB t( )2 at t( )2 ac t( )2–( ) ac t( )2 ct t( )2 at t( )2–( )+

ct t( )2 ac t( )2–
----------------------------------------------------------------------------------------

Q2 t( )

B t( )2 4A t( )M t( )–

n t( )2

ct t( )2 ac t( )2–
-------------------------- ct t( )2k t( ) ac t( )2l t( )–+

Рис. 2. Температурная зависимость объемов кристаллических
ячеек: Vc (кривая 1), Vt (кривая 2), VA (кривая 3), VB (кривая 4)

Fig. 2. Temperature dependence of the volumes of the crystal cells: Vc
(curve 1), Vt (curve 2), VA (curve 3), VB (curve 4)
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при равенстве объеìа зароäыøа и ÷асти объеìа ис-
хоäной фазы, из которой он образоваëся.
Поскоëüку Vt(t) > Vc(t), то А-структура инäуöи-

рованной фазы буäет форìироватüся при фазовоì
перехоäе из тетраãонаëüной в куби÷ескуþ фазу, а
В-структура — при обратноì фазовоì перехоäе,
так как äëя этих структур пëотностü зароäыøа при
опреäеëенноì соотноøении объеìов инäуöиро-
ванной и новой фаз буäет равна пëотности исхоä-
ной фазы.
Обозна÷иì теìпературу возìожноãо фазовоãо

перехоäа первоãо роäа из куби÷еской фазы в тет-
раãонаëüнуþ trB, а теìпературу, соответствуþщуþ
обратноìу фазовоìу перехоäу, trA. Эту теìпературу
äëя конкретноãо r ìожно опреäеëитü ÷исëенныì
ìетоäоì из сëеäуþщих уравнений:

Vt(trA) –  = 0; 

Vc(trB) –  = 0, (29)

ãäе r(t) = m/n; m — ÷исëо я÷еек новой фазы; n —
÷исëо я÷еек инäуöированной фазы в объеìе заро-
äыøа.
Наìи поëу÷ено, ÷то при увеëи÷ении относи-

теëüной äоëи новой фазы в зароäыøе по сравне-
ниþ с инäуöированной фазой (r), теìпература воз-
ìожноãо фазовоãо перехоäа первоãо роäа повы-
øается (рис. 3). Вы÷исëенные из (29) зна÷ения r(t)
хороøо аппроксиìируþтся ìоäифиöированной ãи-
пербоëи÷еской реãрессией:

rA(t) = k6 + k7/(t0 – t), (30)

ãäе k6 = 2,446, k7 = 17,026. 
Дëя структур А и В эти реãрессии по÷ти совпа-

äаþт (Δt = trB – trA < 0,04 °C).

Дëя опреäеëения теìператур реаëüных фазовых
перехоäов рассìотриì упруãие äефорìаöии я÷еек
зароäыøа и бëизëежащих я÷еек исхоäной фазы äëя
разëи÷ных зна÷ений rA и rB.
Опреäеëиì упруãуþ энерãиþ Wdc(t) äефорìа-

öии я÷еек зароäыøа куби÷еской фазы. Поскоëüку
разìеры я÷еек новой фазы отëи÷аþтся от я÷еек
тетраãонаëüной фазы, то буäет происхоäитü äефор-
ìаöия как я÷еек зароäыøа, так и сосеäних с заро-
äыøеì я÷еек исхоäной фазы.
Обозна÷иì , ,  и , ,  соответст-

венно коìпоненты тензоров упруãих напряжений,
упруãих äефорìаöий, коэффиöиентов жесткостей
куби÷еской и тетраãонаëüных фаз. Поскоëüку при
оäнороäной äефорìаöии

 = ,   = , (31)

то

(t) = (t) + (t) + (t);

(t) = (t) + (t) + (t);

(t) = (t) + (t) + (t); (32)

(t) = (t) + (t) + (t);

(t) = (t) + (t) + (t);

(t) = (t) + (t) + (t). (33)

В резуëüтате упруãой äефорìаöии произойäет
аккоìоäаöия реøеток зароäыøа и сосеäних реøе-
ток исхоäной фазы, а сëеäоватеëüно, станут оäи-
наковыìи соответствуþщие параìетры этих реøе-
ток (cd, bd и ad). Поэтоìу

(t) = ;  (t) = ;

(t) = ; (34)

(t) = ;  (t) = ;

(t) = . (35)

Поскоëüку при упруãоì взаиìоäействии ре-
øеток

 = – , (36)

то из (32)—(35) поëу÷иì систеìу трех уравнений с
треìя неизвестныìи (cd(t), bd(t) и ad(t)):

(37)

VA trA( ) r trA( )Vc trA( )+
1 r trA( )+

--------------------------------------------

VB trB( ) r trB( )Vt trB( )+
1 r trB( )+

--------------------------------------------

Рис. 3. Температурная зависимость величины rA
Fig. 3. Temperature dependence of value rA
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Из (37) поëу÷аеì ìетоäоì Краìера:

cd(t) = ;  bd(t) = ;  ad(t) = , (38)

ãäе Δ = ; Δx = ;

Δy = ; Δz = ;

A1(t) =  + ; B1(t) =  + ;

C1(t) =  + ; A2(t) =  + ;

B2(t) =  + ; C2(t) =  + ;

A3(t) =  + ; B3(t) =  + ;

C3(t) =  + ; 

M1 =  +  +  +  +  + ;

M2 =  +  +  +  +  + ;

M3 =  +  +  +  +  + . 

Из (38) и (34), (35) ìожно опреäеëитü коìпо-
ненты тензоров äефорìаöии я÷еек куби÷еской и
тетраãонаëüной фаз. Пëотностü энерãии упруãой
äефорìаöии Wdc(t) я÷еек зароäыøа куби÷еской
фазы опреäеëяеì по форìуëе:

Wdc(t) = 0,5 (t) (t). (39)

Анаëоãи÷но опреäеëяеì пëотностü энерãии уп-
руãой äефорìаöии Wdt(t) я÷еек зароäыøа тетраãо-
наëüной фазы при обратноì фазовоì перехоäе

Wdt(t) = 0,5 (t) (t). (40)

За с÷ет упруãой äефорìаöии Wdc(t), как аëüтер-
натива, образуется из я÷еек куби÷еской фазы заро-
äыøа инäуöированная фаза, которая при опреäе-
ëенноì соотноøении объеìов фаз (r) обеспе÷ивает
соãëасование объеìа зароäыøа, коãерентностü ре-
øеток на ãраниöе разäеëа зароäыøа и исхоäной
фазы. Пëотностü упруãой энерãии (t) инäуöи-

рованной фазы с А-структурой при образовании
зароäыøа куби÷еской фазы иìеет виä:

(t) = 0,5 eiA(t)ejA(t), (41)

ãäе e1A(t) = ; e2A(t) = ;

e3A(t) = .

Анаëоãи÷но опреäеëяеì пëотностü упруãой энер-
ãии WdB(t) инäуöированной фазы с В-структурой
при образовании зароäыøа тетраãонаëüной фазы

WdB(t) = 0,5 eiB(t)ejB(t), (42)

ãäе e1B(t) = ; e2B(t) = ;

e3B(t) = .

Соãëасно наøеãо преäпоëожения, реаëüный
фазовый перехоä из куби÷еской в тетраãонаëüнуþ
фазу буäет при теìпературе trB, коãäа буäут равны
упруãая энерãия äефорìаöии зароäыøа упруãой
энерãии инäуöированной фазы в составе зароäыøа:

Wdt(trB)•Vzt = WdB(trB)•VIB, (43)

ãäе Vzt — объеì зароäыøа тетраãонаëüной фазы;
VIB — объеì инäуöированной фазы.
Поскоëüку

Vzt = VIB(r + 1), (44)

то (43) приìет сëеäуþщий виä:

Wdt(trB)(r + 1) = WdB(trB), (45)

ãäе r характеризует отноøение суììарных объеìов
я÷еек тетраãонаëüной и инäуöированной фаз в за-
роäыøе.
Обратный фазовый перехоä (из тетраãонаëüной

в куби÷ескуþ фазу) буäет при теìпературе trA, при
которой

Wdc(trA)(r + 1) = WdA(trA). (46)

Обозна÷иì относитеëüнуþ пëотностü упруãой
энерãии äефорìаöий зароäыøа тетраãонаëüной фа-
зы Wt(t) = Wdt(trB)(r + 1) и зароäыøа куби÷еской фа-
зы Wc(t) = Wdc(trA)(r + 1). Испоëüзуя поëу÷еннуþ
теìпературнуþ зависиìостü параìетров реøетки
(18), (20) и зна÷ения упруãих жесткостей в тетра-
ãонаëüной и куби÷еской фазах BaTiO3 [24], наìи
опреäеëены пëотности упруãих энерãий äефорìа-
öии зароäыøей. На рис. 4 и рис. 5 показаны за-
висиìости от теìпературы пëотности упруãих энер-
ãий Wt(t), WdB(t) и Wc(t), WdA(t). Из равенства соот-
ветствуþщих упруãих энерãий ìожно ÷исëенныì
ìетоäоì опреäеëитü теìпературу фазовоãо перехо-
äа trB и trA и теìпературный ãистерезис Δt = trA – trB
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(trB = 118,52 °C, trA = 128,79 °C, Δt = 10,27 °C). Фа-
зовый перехоä из тетраãонаëüной в куби÷ескуþ
фазу происхоäит при отноøении объеìов в заро-
äыøе новой и инäуöированной фаз rA = 5,169, об-
ратный фазовый перехоä — при отноøении объеìов
rB = 3,097. 

Заключение

Преäëоженный ìетоä опреäеëения анаëити÷ес-
коãо виäа теìпературных зависиìостей параìет-
ров кристаëëи÷еской реøетки при структурноì
фазовоì перехоäе m3mF4mm основан на усëовии
сохранения ìакросиììетрии, есëи известны пара-
ìетры реøетки при äвух произвоëüных теìперату-
рах в кажäой фазе. Поëу÷ено, ÷то теìпературнуþ
зависиìостü тетраãонаëüных параìетров at и ct

ìожно преäставитü суììой äвух функöий: первая
соответствует увеëи÷ениþ расстояния ìежäу ато-
ìаìи при тепëовоì расøирении, вторая — пере-
распреäеëениþ äефорìаöий ìежäу параìетраìи
реøетки, обусëовëенноìу поворотаìи ãрупп атоìов
при изìенении спонтанной äефорìаöии. Преäëа-
ãаеìый ìетоä позвоëяет опреäеëитü теìпературу
фазовоãо перехоäа второãо роäа иëи ãипотети÷ес-
коãо фазовоãо перехоäа второãо роäа.
Поëу÷ено три анаëити÷еских реøения, оäно из

которых соответствует экспериìентаëüныì резуëü-
татаì äëя фазовоãо перехоäа m3mF4mm в BaTiO3.
Преäëожен ìетоä вы÷исëения теìпературы и

теìпературноãо ãистерезиса фазовоãо перехоäа
первоãо роäа, основанный на усëовии коãерентно-
ãо соãëасования кристаëëи÷еских я÷еек зароäыøа
и исхоäной фазы. На ãраниöе зароäыøа образуется
инäуöированная фаза, соответствуþщая структуре
сëожной фазовой ãраниöы. Теìпературный ãисте-
резис обусëовëен существованиеì äвух возìожных
структур инäуöированной фазы, пëотностü кото-
рых позвоëяет соãëасоватü объеìы зароäыøей с
исхоäной фазой при пряìоì и обратноì фазовых
перехоäах. Сäеëано преäпоëожение, ÷то интенсив-
ный рост зароäыøа происхоäит при теìпературе,
коãäа пëотностü упруãой энерãии инäуöированной
фазы равна пëотности упруãой энерãии äефорìа-
öии всех я÷еек зароäыøа.
Поëу÷енное зна÷ение теìпературы фазовоãо

перехоäа первоãо роäа из куби÷еской в тетраãо-
наëüнуþ фазу в BaTiO3 хороøо соãëасуется с экс-
периìентаëüныìи äанныìи (118,52 и 119 °C), а
теìпература обратноãо фазовоãо перехоäа на 8 °С
выøе (128,79 и 120 °C). В зароäыøе куби÷еской
фазы объеì новой фазы приìерно в 5 раз боëüøе
объеìа инäуöированной фазы, в зароäыøе тетра-
ãонаëüной фазы — в 3 раза. Дëя повыøения то÷-
ности вы÷исëенных зна÷ений необхоäиìо у÷иты-
ватü теìпературнуþ зависиìостü упруãих ìоäуëей.
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Introduction

Under the polymorphic phase transitions with a lowering
symmetry, a domain structure with the orientation states (OS)
[1, 2] is formed in the ferroelastics and multiaxial ferroelectrics.
In the ferrophase there are spontaneous turns of the crystallo-
graphic axes, caused by displacements of the atoms and turns
of the groups of atoms (tetra- and octahedrons) during a change
of the spontaneous deformation [3—5]. As a result close orien-
tation (suborientation) states are formed, which differ by the di-

rection of a spontaneous turn [5—7]. Different OS can be com-
bined with the help of the elements of the paraphase symmetry,
which are lost, while the suborientation ones are not lost during
a phase transition [1, 2, 8]. The number of possible OS is de-
termined by the symmetry of a paraphase [8].

Under a structural m3mF4mm phase transition 12 states
and 24 electric domains are possible [3, 9]. In the ferroelectric
phase the spontaneous turns of the crystallographic axes of the
adjacent domains, determined by the values and signs, cor-
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On the basis of the condition for preservation of the macrosymmetry of the paraelastic phase in a polydomain crystal, a method
for determination of the temperature dependences of the lattice parameters in the ferroelectrics with the m3mF4mm structural phase
transition was suggested. Three solutions for the phase transition of the second order were obtained. A method for calculation of the
temperatures and of the temperature hysteresis during the phase transition of the first order was suggested. An analysis of the solutions
was done on the example of BaTiO3.
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respond to the lattice parameters. An angle and direction of
an axis of a spontaneous turn can be determined from the
equations of the domain walls received in two crystallographic
systems of coordinates, corresponding to the paraelectric and
ferroelectric phases [10, 11].

The orientation coordination between OS in a polydo-
main crystal will be carried out, when the spontaneous turns,
determined by the structure of a domain wall, are equal to the
spontaneous turns of the crystallographic axes of the adjacent
domains at any temperature of the ferroelectric phase [12].
Therefore, certain correlations between the lattice parameters
should be preserved in a crystal, otherwise the polydomain
crystal will disintegration.

In [13] it is proposed to determine the temperature de-
pendence of the lattice parameters during the structural
4/mF2/m phase transition of the second order on the basis of
the condition of preservation of the macrosymmetry of the
paraelastic phase in a polydomain crystal. Application of this
method is also of interest for m3mF4mm ferroelectric phase
transition. Two versions are considered in the work: the phase
transition of the second order and the phase transition of the
first order. The temperature and the temperature hysteresis of
the phase transition of the first order were defined from the
analysis of the elastic deformations during the coherent
matching of the lattices of the nucleus and of the initial phase.
The analysis of the solutions was made on the example of
BaTiO3.

1. Determination of the temperature dependences of the 
lattice parameters in the paraelectric and ferroelectric 
phases under the m3mF4mm structural phase transition

BaTiO3 monocrystal is a multiaxial ferroelectric, in which
(depending on the technology for obtaining of the crystal) at
120...130 °C the phase transition of the first order from the
paraelectric cubic phase (Pm3m) into the tetragonal ferroe-
lectric phase (P4mm) [3, 14, 15] is observed. In the cubic
phase the orientation of the crystallographic system of coor-
dinates is stable, because there are no spontaneous turns of
the crystallographic axes. In the tetragonal phase four types of
the suborientation states differ by the sign of the angle and by
the direction of the axis of the spontaneous turn αs (around
one of the two possible axes of symmetry of the 4th order of
the paraelectric phase) [3, 9, 16]. It is possible to determine
αs from the following formula [9, 16]:

αs = ±arccos(at + ct)/ , (1)

where at and ct are the parameters of the tetragonal phase.
Let us select a crystal-physical system of coordinates: Х1

coincides with the axis direction с, Х2 — with axis b, and Х3 —
with axis а. Тhe tensors of the thermal expansion, corre-
sponding to the four suborientation states (S11, S12, S13, S14)
in the paraphase system of coordinates [9]:

E11 = , E12 = ,

E13 = ,  E14 = , (2)

where  = cos2(αs)e11 + sin2(αs)e22; e11 = ct/ac – 1;

= sin(αs)cos(αs)(e22 – e11); e22 = at/ac – 1; =

= cos2(αs)e22 + sin2(αs)e11; ac, at, ct — are the lattice param-

eters of the cubic and tetragonal phases.
It is possible to receive the tensors of the thermal expan-

sion of the other eight OS from (2), transforming them by
means of the paraphase symmetry operations (a turn by 90°
around the axes of the 4th order of the paraphrase, which co-
incide with directions Х2 or Х3).

From the condition of preservation of the macrosymmetry
in a polydomain crystal [17] for the m3mF4mm phase tran-
sition we get an averaged tensor of thermal expansion Eu for
12 possible OS:

Eu = Ei =

= . (3)

Теnsor Еu corresponds to the symmetry of the paraelectric
cubic phase.

From tensor Eu we get the temperature dependence of pa-
rameter au of the cubic lattice of the averaged polydomain
crystal:

au(t) = (ct(t) + 2at(t))/3, (4)

where аt and ct — parameters of the tetragonal lattice of the
ferroelectric phase.

From the experimental temperature dependence of the
crystallographic parameters of the lattice in BaTiO3 [14] and
the calculated values of аu (fig. 1) it is possible to draw a con-
clusion, that the parameter of the cubic phase ас and the av-
eraged parameter аu have a dependence on temperature, close
to a linear one. In [13] it is proposed to describe such a tem-
perature dependence as an exponential function. Therefore,
the following functions will correspond to the temperature de-
pendence of the parameters:

ac(t) = k0•exp(k1•t); (5)

au(t) = k2•exp(k3•t). (6)

In order to determine coefficients k0, k1, k2, k3 it is nec-
essary to know the experimental values of ac at two arbitrary
temperatures of t1, t2 (ac1, ac2) in the paraelectric phase and
of ct, at at temperatures of t3, t4 (ct3, ct4, at3, at4) within the
limits of the tetragonal phase. With account of the proposed
notation we get:

k1 = ;  k0 = ; 

k3 = ;  k2 = , (7)

where au1 = (ct3 + 2at3)/3, au2 = (ct4 + 2at4)/3. 

Parameter av of the pseudo-cubic lattice, corresponding to
the tetragonal phase, can be determined from the condition
of preservation of the volume of a crystal cell:

av(t) = . (8)

Parameter av(t) is somewhat less than the values of au(t)
in the ferroelectric phase, but they are equal at the tempera-

2 at
2 ct
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ture of the phase transition of the second order (or the hypo-
thetical phase transition of the second order). Therefore, the
exponential function, close to the linear one, also corresponds
to its temperature dependence:

av(t) = k4•exp(k5•t), (9)

where k5 = ; k4 = ;

av1 = ; av2 = .

We determine the temperature of the phase transition of
the second order (hypothetical phase transition of the second
order) t0 from the condition

av(t) = au(t0). (10)

From (6), (9), (10) we get:

t0 = (ln(k4) – ln(k2)/(k3 – k5). (11)

Since during the phase transition of the second order

av(t0) = au(t0) = ac(t0) = a0 = k0•exp(k1•t0), (12)

we will make a small correction of the formulas with account
of the possible experimental discrepancies of the parameters
of the lattice for determination of coefficients k3, k5:

k3 = ;  k5 = . (13)

From (4), (6), (8), (9) and (13) we get the following sys-
tem of equations:

(14)

Since

at(t) = (3au(t) – ct(t))/2, (15)

from (14) we receive the cubic equation:

ct(t)
3 + ac(t)2 + bct(t) + c = 0, (16)

where a = –6au(t); b = 9 (t); c = –4 (t).

By using a trigonometrical solution [18], we receive three
roots corresponding to the temperature dependences of the
tetragonal parameter of сt:

c1t(t) = 2 cos  – ; (17)

c2t(t) = –2 cos  – ; (18)

c3t(t) = –2 cos  – , (19)

where p = –a2/3 + b; α = arccos(–a/(2 ); q =

= 2(a/3)3 – ab/3 + c. 
The carried out analysis of the received solutions on the

example of the temperature dependences of the lattice pa-
rameters of BaTiO3 (Tc = 120 °C) [14] demonstrated, that the
temperature of the hypothetical phase transition of the second

order t0 = 136,41 °C, all the roots were effective, however, on-
ly the second root (18) corresponded to the experimental data
in the tetragonal phase (see fig. 1) and that means

at(t) = (3au(t) – c2t(t))/2. (20)

We receive the following values of the parameters of the
exponential functions for BaTiO3: k0 = 4.00188; k1 =
= 1.558•10–5; k2 = 4.0058; k3 = 8.356•10–6; k4 = 4.00578;
k5 = 8.45•10–6.

If the phase transition of the first order is realized in a
crystal, the temperature of the phase transition can be deter-
mined by applying the model of a complex phase boundary,
which divides the cubic and the tetragonal phases.

2. Determination of the temperatures
and of the temperature hysteresis of m3mF4mm phase
transition of the first order

As is known, the nuclei of the new phase exist in BaTiO3
monocrystal in a wide temperature range, above and below Тс.
It is necessary to find out, why the growth of the nucleus of
the new phase occurs at a certain temperature, at that, there
is a temperature hysteresis between the direct and the reverse
phase transitions.

Let us consider the basic conditions, which ensure coor-
dination of the two phases and growth of the nucleus of the
new phase. Since the density of the new phase is more or less
than the initial one, during formation of the nucleus it is nec-
essary to take into account the elastic stresses, arising in the
nucleus and the nearest cells of the initial phase. The second
important factor is the coherent coordination of the crystal
lattices of the new and of the initial phases [19]. In case of big
mismatch of the lattices of the two phases the elastic energy
can surpass considerably the thermodynamic energy of for-
mation of the nucleus of the new phase [19, 20].

In [21, 22] contain models of a thin (structureless) and
a complex coherent plane phase boundaries. Between the
cubic and the tetragonal phases a complex phase border is
possible in the presence of small monoclinic distortions of
the tetragonal and cubic phases in the area of their contact
(ϕ1 = ϕ2 = 10–9 rad) [23]. It consists of a layer of the induced
monoclinic phase, which can have structures A and B [23].
The temperature dependences of the crystallographic param-
eters of the layer of the induced phase for A and B structures
are defined from the following formulas:

cA(t) = ; (21)

aA(t) = F(t)/sin(ϕA(t)); (22)

bA(t) = ; (23)

ϕA(t) = arctg(F(t)/ ); (24)

cB(t) = ; (25)

aB(t) = F(t)/sin(ϕB(t)); (26)

bB(t) = ; (27)

ϕB(t) = arctg(F(t)/ ), (28)
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where KD = ; 

A(t) = at(t)
2 – ac(t)

2 – m(t)2/(ct(t)
2 – ac(t)

2); 

B(t) = k(t) – l(t) + ac(t)
2(ct(t)

2 – at(t)
2) –

– 2m(t)•n(t)/(ct(t)
2 – ac(t)

2);

M(t) = – ;

f(t) = ac(t)
2/(ct(t)

2 – ac(t)
2)2;

Q1(t) = cA(t)
4ac(t)

2 + (cA(t)
2m(t) + n(t))2f(t) – (cA(t)

4m(t) +

+ cA(t)
2n(t))h(t) – cA(t)

2k(t) / cA(t)
2(cA(t)

2 – ac(t)
2) ;

Q2(t) = cB(t)4at(t)
2 + (cB(t)2m(t) + n(t))2p(t) – (cB(t)4m(t) +

+ cB(t)2n(t))q(t) – cB(t)2l(t) / cB(t)2(cB(t)2 – ct(t)
2) ;

m(t) = sin(ϕ1)(ct(t)•at(t) – ac(t)
2);

n(t) = sin(ϕ1)ac(t)
2(ct(t)

2 – ct(t)•at(t));

h(t) = 2ac(t)
2sin(ϕ1)/(ct(t)

2 – ac(t)
2);

p(t) = ct(t)
2/(ct(t)

2 – ac(t)
2)2;

k(t) = ac(t)
4cos(ϕ1)

2;

q(t) = 2ct(t)•at(t)sin(ϕ1)/(ct(t)
2 – ac(t)

2); 

l(t) = ct(t)
2at(t)

2cos(ϕ1)
2.

From (5), (18), (20—28) it is possible to determine the
temperature dependences of the volumes of the cells of cubic
Vc(t), tetragonal Vt(t) and induced phases VA(t) or VB(t). What
we have got is that the cell volume of A-structure of the in-
duced phase VA(t) is more, and that of B-structure VB(t) is less
than the volumes of the cells of the cubic and the tetragonal
phases for all the temperatures, which are less than the tem-
perature of the hypothetical phase transition of the second or-
der (fig. 2).

The nucleus density depends on the correlation of the
number of cells of the new and the induced phases (r). In-
tensive growth of the nucleus will take place at the equality of
the volume of the nucleus and of the part of the volume of the
initial phase, of which it was formed.

Since Vt(t) > Vc(t), the A-structure of the induced phase
will be formed during the phase transition from the tetragonal
phase into the cubic phase, and the B-structure — during the
reverse transition, because for these structures the nucleus
density at a certain correlation of the volumes of the induced
and of the new phases is equal to the density of the initial
phase.

Let us designate the temperature of the possible phase
transition of the first order from the cubic phase into the te-
tragonal phase as trB, and the temperature, corresponding to
the reverse phase transition, as trA. This temperature for a spe-
cific r can be found by the numerical method from the fol-
lowing equations:

Vt(trA) –  = 0; 

Vc(trB) –  = 0, (29)

where r(t) = m/n; m — number of the cells of the new phase,
n — number of the cells of the induced phase in the nucleus
volume.

We have that with an increase of the relative share of the
new phase in the nucleus in comparison with the induced
phase (r), the temperature of the possible phase transition of
the first order raises (fig. 3). The calculated from (29) r(t) is
well approximated with the modified hyperbolic regression:

rA(t) = k6 + k7/(t0 – t), (30)

where k6 = 2,446, k7 = 17,026. 

For structures A and B these regressions almost coincide
(Δt = trB – trA < 0,04 °C).

For determination of the temperatures of the real phase
transitions we will consider the elastic deformations of the nu-
cleus cells and of the nearby cells of the initial phase for var-
ious rA and rB.

Let us determine the elastic energy Wdc(t) of deformation
of the nucleus cells of the cubic phase. Since the sizes of the
cells of the new phase differ from the cells of the tetragonal
phase, there will be a deformation of the cells of the nucleus
and of the cells of the initial phase near the nucleus.

Let us designate as , ,  and , ,  accord-
ingly, the components of the tensors of the elastic stresses,
elastic deformations, coefficients of rigidity of the cubic and
the tetragonal phases. Since in case of a homogeneous de-
formation

 = ,   = , (31)

(t) = (t) + (t) + (t);

(t) = (t) + (t) + (t);

(t) = (t) + (t) + (t); (32)

(t) = (t) + (t) + (t);

(t) = (t) + (t) + (t);

(t) = (t) + (t) + (t). (33)

As a result of the elastic deformation there will be an ac-
commodation of the nucleus lattices and of the neighboring
lattices of the initial phase, and, consequently, the parameters
of these lattices will become identical (cd, bd и ad). Therefore

(t) = ;  (t) = ;

(t) = ; (34)

(t) = ;  (t) = ;

(t) = . (35)

Since in case of the elastic interaction of the lattices

 = – , (36)
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from (32)—(35) we will get a system of three equations with
three unknowns (cd(t), bd(t)) and ad(t):

(37)

From (37) by Cramer's method we receive:

cd(t) = ,  bd(t) = ,  ad(t) = , (38)

where Δ = ; Δx = ;

Δy = ; Δz = ;

A1(t) =  + ; B1(t) =  + ;

C1(t) =  + ; A2(t) =  + ;

B2(t) =  + ; C2(t) =  + ;

A3(t) =  + ; B3(t) =  + ;

C3(t) =  + ; 

M1 =  +  +  +  +  + ; 

M2 =  +  +  +  +  + ; 

M3 =  +  +  +  +  + .

From (38) and (34), (35) it is possible to determine the
components of the tensors of deformations of the cells of the
cubic and tetragonal phases. Density of energy of the elastic
deformation Wdc(t) of the nucleus cells of the cubic phase is
determined by the following formula:

Wdc(t) = 0,5 (t) (t). (39)

Similarly, we determine the energy density of the elastic
deformation Wdc(t) of the nucleus cells of the tetragonal
phase in case of the reverse phase transition:

Wdt(t) = 0,5 (t) (t). (40)

Due to the elastic deformation Wdc(t), as the alternative,
from the cells of the cubic phase of the nucleus the induced
phase is formed, which at a certain correlation of the vol-
umes of phases (r) ensures matching of the volume of the
nucleus, coherence of the lattices on the section border of
the nucleus and of the initial phase. Density of the elastic

energy (t) of the induced phase with A-structure during
formation of the nucleus of the cubic phase looks like the
following:

(t) = 0,5 eiA(t)ejA(t), (41)

where e1A(t) = ; e2A(t) = ; 

e3A(t) = .

In a similar way we determine the density of the elastic en-
ergy WdB(t) of the induced phase with B-structure during for-
mation of the nucleus of the tetragonal phase:

WdB(t) = 0,5 eiB(t)ejB(t), (42)

where e1B(t) = ; e2B(t) = ; 

e3B(t) = .

According to an assumption, the real phase transition
from the cubic phase into the tetragonal phase will be at trB,
when the elastic energy of deformation of the nucleus is equal
to the elastic energy of the induced phase within the nucleus

Wdt(trB)Vzt = WdB(trB)VIB, (43)

where Vzt — volume of the nucleus of the tetragonal phase,
VIB — volume of the induced phase.

Since

Vzt = VIB(r + 1), (44)

(43) acquires the following view:

Wdt(trB)(r + 1) = WdB(trB), (45)

where r characterizes the relation of the total volumes of the
cells of the tetragonal and the induced phases in the nucleus.

The reverse phase transition (from the tetragonal one into
the cubic one) will be at trA, during which

Wdc(trA)(r + 1) = WdA(trA). (46)

Let us designate the relative density of the elastic energy
of deformations of the nucleus of the tetragonal phase as
Wt(t) = Wdt(trB)(r + 1) and the nucleus of the cubic phase as
Wc(t) = Wdc(trA)(r + 1). Using the temperature dependence
of the lattice parameters (18), (20) and the values the elastic
rigidity in the tetragonal and cubic phases of BaTiO3 [24], the
density of the elastic energies of deformations of the nuclei
were determined. Fig. 4 and fig. 5 present the dependences of
the density of the elastic energies Wt(t), WdB(t), Wc(t), and
Wc(t), WdA(t) on temperature. From the equality of the elas-
tic energies by the numerical method it is possible to deter-
mine the temperatures of the phase transition trB and trA and
the temperature hysteresis Δt = trA – trB (trB = 118.52 °C,
trA = 128.79 °C, Δt = 10.27 °C). The phase transition from the
tetragonal phase into the cubic phase occurs at the correlation
of the volumes in the nucleus of the new and of the induced
phases rA = 5.169. The reverse phase transition occurs at the
correlation of the volumes rB = 3.097. 
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Conclusion

The proposed method for determination of the analytical
form of the temperature dependences of the parameters of a
crystal lattice at m3mF4mm structural phase transition is
based on the condition of preservation of the macrosymme-
try, if the lattice parameters are known at any two temper-
atures in each phase. According to the obtained information,
the temperature dependence of the tetragonal parameters at
and ct can be presented as the sum of two functions, the first
one corresponds to the distance increase between the atoms
at a thermal expansion, the second one — to the redistribu-
tion of the deformations between the lattice parameters
caused by turns of the groups of atoms during a change of
the spontaneous deformation. The proposed method allows
us to determine the temperature of the phase transition of
the second order or of the hypothetical phase transition of
the second order.

Three analytical solutions were obtained, one of which
corresponds to the experimental results for m3mF4mm phase
transition into BaTiO3.

A method is proposed for calculation of the temperature
and of the temperature hysteresis of phase transition of the
first order based on a condition of the coherent coordination
of the crystal cells of the nucleus and the initial phase. On
the nucleus border an induced phase is formed correspond-
ing to the structure of a complex phase border. The tem-
perature hysteresis is determined by the existence of two
possible structures of the induced phase, the density of
which allows to coordinate the volumes of the nuclei with
the initial phase during the direct and the reverse phase
transitions. An assumption is made, that an intensive growth
of the nucleus occurs at the temperature, when the density
of the elastic energy of the induced phase is equal to the
density of the elastic energy of deformation of all the cells
of the nucleus.

The received value of the temperature of the phase tran-
sition of the first order from the cubic phase into the tetrago-
nal phase in BaTiO3 agrees well with the experimental data
(118.52 and 119 °C), while the temperature of the reverse
phase transition is by 8 °С higher (128.79 and 120 °C). In the
nucleus of the cubic phase the volume of the new phase is ap-
proximately 5 times more than the volume of the induced
phase, and in the nucleus of the tetragonal phase it is 3 times
more. In order to increase the accuracy of the calculated val-
ues it is necessary to take into account the temperature de-
pendence of the elastic modules.
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ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÂËÈßÍÈß ×ÈÑÒÎÒÛ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÈ ÏÎÄËÎÆÅÊ
ÍÀ ÏÐÎÖÅÑÑ ÎÁÐÀÇÎÂÀÍÈß È ÒÐÀÍÑÔÎÐÌÀÖÈÞ
ÍÀÍÎÊËÀÑÒÅÐÎÂ ÊÐÅÌÍÈÉ—ÃÅÐÌÀÍÈÉ

Введение

Изу÷ение поверхностных явëений иãрает важ-
нуþ роëü в иссëеäовании проöессов зарожäения,
роста и саìоорãанизаöии нанокëастеров [1—15].
Зна÷ение проöессов, происхоäящих на поверхнос-
ти исхоäной поäëожки, возрастает с уìенüøениеì
их разìеров. Спеöифи÷еские свойства приповерх-
ностной обëасти ìоãут äаже опреäеëятü характе-
ристики изäеëий на основе нанокëастеров. В ìо-
нокристаëëах существует разëи÷ие в свойствах ато-
ìов на поверхности и в объеìе. Внутреннþþ ÷астü
ìонокристаëëа ìожно описатü как реãуëярное пов-
торение эëеìентарной я÷ейки, которая обы÷но со-
äержит небоëüøое ÷исëо атоìов. Дëя атоìа на по-
верхности ÷исëо бëижайøих сосеäей ìенüøе ко-
орäинаöионноãо ÷исëа всëеäствие резкоãо обрыва
кристаëëи÷еской реøетки. Поверхностные атоìы
иìеþт ненасыщенные связи и поэтоìу ìоãут иìетü
о÷енü высокуþ хиìи÷ескуþ активностü. В резуëü-
тате поверхностü кристаëëа обы÷но покрыта оä-
ниì иëи нескоëüкиìи сëояìи соеäинений, обра-
зовавøиìися всëеäствие реакöии ìежäу поверх-
ностныìи атоìаìи и окружаþщей среäой. Часто
с÷итается, ÷то поëожение атоìов на поверхности
отëи÷ается от их поëожений в норìаëüной крис-
таëëи÷еской реøетке äанноãо кристаëëа. Такиì
образоì, свойства обëасти тверäоãо теëа, непос-
реäственно приëеãаþщей к поверхности, ìоãут
отëи÷атüся от свойств внутренней ÷асти образöа.
В äействитеëüности поверхностные атоìы ìоно-
кристаëëа нахоäятся совсеì в äруãоì окружении,
÷еì атоìы в объеìе и, сëеäоватеëüно, иìеþт äру-
ãуþ активностü и заниìаþт äруãие поëожения.
Структура поверхности ìожет также изìенитüся в
резуëüтате хеìосорбöии ÷ужероäных атоìов. Наи-
ëу÷øиì путеì äëя поëу÷ения инфорìаöии о фун-

äаìентаëüных свойствах поверхности явëяется ис-
сëеäование ÷истых поверхностей [1—5, 7]. При
этоì важно не тоëüко приãотовитü ÷истуþ поверх-
ностü, но и поääерживатü ее в такоì состоянии в
проöессе саìоорãанизаöии нанокëастеров.
На практике ìожно ëиøü в той иëи иной ìере

прибëизитüся к иäеаëüно ÷истой поверхности. Чис-
той поверхностüþ с÷итается поверхностü ìатериа-
ëа, хиìи÷еский состав которой оäнороäен со вто-
рыì внутренниì сëоеì атоìов и которая покрыта
не боëее оäной сотой äоëи ìоносëоя ÷ужероäных
атоìов. Вот по÷еìу так важны иссëеäования вëи-
яния обработки поверхности исхоäных поäëожек
на проöесс образования и трансфорìаöиþ нано-
кëастеров SiGe.
Цель настоящей работы — иссëеäование вëия-

ния ÷истоты поверхности поäëожек на проöесс об-
разования и трансфорìаöиþ нанокëастеров креì-
ний—ãерìаний.

Методика и экспериментальная часть

Разìер нанокëастеров опреäеëяëи как с ис-
поëüзованиеì растровоãо эëектронноãо ìикроско-
па S-4800 (Hitachi, Япония), так и с поìощüþ ска-
нируþщеãо зонäовоãо ìикроскопа "Ntegra Prima"
в режиìе атоìной сиëовой ìикроскопии. Анаëиз
нанокëастеров креìний—ãерìаний (SiGe) прово-
äиëи на поверхности пëастин поä уãëоì 30° без äе-
корирования и запыëения ìетаëëоì.
Изìенение структуры поверхности исхоäных

поäëожек, ãерìания и нанокëастеров SiGe анаëи-
зироваëи на основании äанных спектроскопии
коìбинаöионноãо рассеяния света (КРС). Спект-
ры КРС на опти÷еских фононах поëу÷аëи при
обëу÷ении структур Ar ëазероì с äëиной воëны
λ = 514,5 нì и реãистрироваëи с поìощüþ спект-
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роìетра ДФС-52 при коìнатной теìпературе. Ис-
сëеäовано вëияние типа обработки поверхности
исхоäных поäëожек на поверхностнуþ пëотностü
и разìеры нанокëастеров SiGe, сфорìированных
при теìпературе 540...560 °С. Иссëеäованы такие
обработки ÷исто креìниевых поäëожек в среäе
хëористоãо воäороäа (рис. 1, а), с посëеäуþщиì
отжиãоì их в среäе арãона (b), а также в среäе во-
äороäа с посëеäуþщиì отжиãоì (c) и в среäе азота
и воäороäа с посëеäуþщиì отжиãоì (d). Отжиã
осуществëяëи при теìпературе 900...1000 °С. Кро-
ìе тоãо, иссëеäоваëи поäëожки с уëüтратонкиì
(4 нì) сëоеì äиоксиäа креìния с отжиãоì в среäе
воäороäа (e), с уëüтратонкиì (4 нì) сëоеì нитриäа
креìния с отжиãоì в среäе воäороäа ( f ) и поäëож-
ки с уëüтратонкиìи (4 нì) сëояìи оксиäа äиспро-
зия (g) и иттрия (h).

Результаты и их обсуждение

На рис. 1 преäставëены топоãрафии поверхнос-
ти исхоäных поäëожек, проøеäøих разëи÷ные ти-
пы обработки. Как оказаëосü, тоëüко обработка
исхоäных поäëожек с 2D-наносëояìи оксиäов и
нитриäа креìния в среäе воäороäа позвоëяет по-

ëу÷итü практи÷ески ÷истуþ безреëüефнуþ поверх-
ностü. Степенü увеëи÷ения ÷истоты поверхности,
набëþäавøаяся при обработке 2D-наносëоев (4 нì)
из äиоксиäа креìния на исхоäной креìниевой
поäëожке, по-виäиìоìу, обусëовëена восстанови-
теëüныìи реакöияìи ìежäу äиоксиäоì креìния и
воäороäоì. В резуëüтате таких реакöий происхоäит
уäаëение оксиäа креìния и вскрытие ÷истой повер-
хности исхоäной креìниевой поäëожки. На ÷истой
поверхности ìонокристаëëа креìния иìеется рез-
кий обрыв кристаëëи÷еской реøетки. Всëеäствие
этоãо внеøняя обоëо÷ка поверхности атоìов креì-
ния (Si) запоëнена не поëностüþ и иìеþтся, сëе-
äоватеëüно, ненасыщенные связи. Преäпоëаãает-
ся, ÷то посëеäоватеëüная аäсорбöия оäноãо иëи
äвух ìоносëоев ãерìания привоäит к образованиþ
нанокëастеров SiGe (рис. 2—5). При этоì вна÷аëе
набëþäается быстрое форìирование первоãо ìо-
носëоя SiGe, а затеì боëее ìеäëенное форìирова-
ние второãо и третüеãо ìоносëов SiGe.
Чисëо атоìов ãерìания (ìоноãерìан), аäсор-

бированных на поверхности, ìожно преäставитü в
виäе N = a + blgt, ãäе t — вреìя в ìинутах, a и b —
параìетры, зависящие от теìпературы; a зависит
также от äавëения ìоносиëана (SiH4) и ìоноãер-

Рис. 1. Топография поверхности подложек после различных видов термообработки: а — креìниевых поäëожек в среäе хëористоãо
воäороäа; b —äопоëнитеëüно отожженных в среäе Ar; c — в среäе H2; d — с посëеäуþщиì отжиãоì в среäе азота и воäороäа; e —
поäëожек с уëüтратонкиì (4 нì) сëоеì äиоксиäа креìния; f — с уëüтратонкиì (4 нì) сëоеì нитриäа креìния; g, h — поäëожек с
уëüтратонкиìи (4 нì) сëояìи оксиäа äиспрозия и иттрия в среäе воäороäа. Терìообработку провоäиëи при теìпературе 900...1000 °С
Fig. 1. Topography of the substrate surfaces after various kinds of heat treatment: a — silicon substrates in the environment of hydrogen chloride;
b — additionally annealed in Ar environment; c — in H2 environment; d — with the subsequent annealing in the environment of nitrogen and hydrogen;
e — substrates with an ultrathin (4 nm) layer of silicon dioxide; f — with ultrathin (4 nm) layer of silicon nitride; g, h — substrates with the ultrathin
(4 nm) layers of dysprosium and yttrium oxides in the environment of hydrogen. Heat treatment was done at 900...1000 °C
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ìана (GeH4), которые испоëüзуþтся при форìи-
ровании нанокëастеров SiGe.
Зна÷ения параìетров a и b зависят от ÷истоты

поверхности, уровня ëеãирования и кристаëëоãра-
фи÷еской ориентаöии исхоäной поäëожки, а также

от типа наноразìерноãо 2D-покрытия исхоäной
поäëожки с пëанарной стороны. Дëя ãерìания и
креìния при испоëüзовании в ка÷естве их исто÷-
ников GeH4 и SiH4 в LPCVD-проöессе в среäнеì
a = 8,5 Ѕ 1014 атоì/сì2, b = 1,2 Ѕ 1014 атоì/сì2

посëе пятиìинутноãо взаиìоäействия с поверх-
ностüþ исхоäной поäëожки. Степенü покрытия
поверхности нанокëастераìи SiGe увеëи÷ивается
на свежеприãотовëенной поверхности исхоäной
поäëожки в ряäу: ÷истая поäëожка с обработкой в
хëористоì воäороäе и с посëеäуþщиì отжиãоì в
÷истоì воäороäе (рис. 2, 3); поäëожка с 2D-нано-
сëоеì оксиäов äиcпрозия и иттрия — посëе терìо-
обработки в среäе воäороäа (рис. 4) и поäëожка с
2D-наносëояìи оксиäа и нитриäа креìния, про-
øеäøие терìообработку в среäе воäороäа (рис. 5).
Такое увеëи÷ение связано с высокой пëотностüþ
оборванных связей на свежеприãотовëенной по-
верхности исхоäной поäëожки. Сëеäствиеì этоãо
явëяется увеëи÷ение ÷исëа связей, связанных ãер-
ìаниеì и креìниеì, при саìоорãанизаöии нано-
кëастеров SiGe [12, 15, 16]. В сëу÷ае GeH4 образу-
þтся ÷етыре связи Si—H и ÷етыре поверхностных
атоìа Si связываþтся с оäниì атоìоì Ge, при аä-
сорбöии ìоëекуëы SiH4 образуþтся ÷етыре связи
Ge—H и ÷етыре поверхностных атоìа Ge связыва-
þтся с оäниì атоìоì Si [9]. В итоãе такоãо взаиìо-
äействия образуþтся нанокëастеры состава SiGe.
Такиì образоì, при ìоносëойноì запоëнении

÷истой поверхности креìниевой поäëожки ìоно-
сиëаноì (SiH4) и ìоноãерìаноì (GeH4) поëное
÷исëо связей оäинаково äëя всех ãазов и просто
равно ÷исëу поверхностных атоìов креìния (Si).
Поскоëüку поëная äесорбöия воäороäа происхоäит
при теìпературе, бëизкой к теìпературе разëоже-
ния SiH4, о÷евиäно, ÷то воäороä связан с поверх-
ностüþ креìния так же, как в соеäинении SiH4.
Запоëнение поверхности ìожно расс÷итатü, есëи
известно ÷исëо атоìов креìния на 1 сì2. Дëя
пëоскости (111) оно равно 7,84•1014, äëя пëос-

Рис. 2. Зарождение нанокластеров SiGe на чистой поверхности
кремния после обработки в хлористом водороде (а) и на диоксиде
кремния (b) после термообработки в среде водорода с азотом
Fig. 2. Origin of SiGe nanoclusters on a pure surface of silicon after
processing in hydrogen chloride (а) and on silicon dioxide (b) after a heat
treatment in the environment of hydrogen with nitrogen

Рис. 3. Формирование нанокластеров SiGe на отожженных в ар-
гоне (а) и в водороде (b) исходных подложках кремния
Fig. 3. Formation of SiGe nanoclusters on the silicon substrates annealed
in argon (а) and in hydrogen (b)

Рис. 4. Топография нанокластеров SiGe на диоксиде диспрозия (a, b) и на диоксиде иттрия (c, d) без термообработки исходной подложки
(а, c) и с термообработкой в среде водорода (b, d)
Fig. 4. Topography of SiGe nanoclusters on dysprosium dioxide (a, b) and on yttrium dioxide (c, d) without a heat treatment of the substrate (a, c)
and with a heat treatment in the environment of hydrogen (b, d)
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кости (110) — 9,58•1014, äëя пëоскости (100) —
6,78•1014. Поэтоìу äëя вы÷исëения запоëнения
приниìаëи ÷исëо атоìов креìния на 1 сì2, рав-
ныì 8•1014. Расхожäение веëи÷ин а и b при разных
ìетоäах обработки поверхности исхоäных поäëожек
ìожет бытü связано с изìенениеì ÷исëа кристаë-
ëов с äанной ориентаöией поверхности иëи ÷исëа
ненасыщенных связей. В этоì сëу÷ае коаëесöен-
öия не ëиìитирует скоростü проöесса, поскоëüку и
ãерìаний, и креìний поставëяþтся из ãазовой
фазы. SiH4 разëаãается на Si и H2 при теìпературе
450 °С, а GeH4 — на Ge и H2 при 350 °С. Отсþäа
äëя образования соеäинения SiGe естественно при-
вести сìесü SiH4—GeH4 в контакт с наãретой по-
верхностüþ исхоäной креìниевой поäëожки äо
теìпературы ≥450 °С, ÷тобы сфорìироватü нано-
кëастеры SiGe.
На рис. 1—5 преäставëена эвоëþöия изìенения

реëüефа поверхности исхоäных поäëожек, а также
наноìасøтаба и пëотности нанокëастеров посëе

соответствуþщей обработки с из-
ìенениеì ее усëовий. Виäно, ÷то
исхоäная поверхностü поäëожки в
боëüøинстве своеì покрыта ìас-
сиваìи наноразìерных, ãëавныì
образоì конусообразных, образо-
ваний (рис. 3—5). Сëеäует отìе-
титü, ÷то увеëи÷ение как теìпе-
ратуры, так и вреìени тепëовоãо
возäействия на систеìу свеже-
приãотовëенных нанокëастеров,
привоäит к их объеäинениþ в бо-
ëее крупные как по высоте, так и
по ëатераëüныì разìераì (äо
ìикроразìерноãо ìасøтаба) аã-
ëоìераты (рис. 6) [16, 17].
Запоëнения, äостиãаеìые на

стаäии зарожäения нанокëастеров
SiGe с испоëüзованиеì SiH4 и
GeH4 в ка÷естве исто÷ников Si и

Ge на ÷истых поверхностях Si и Ge, характеризу-
þтся соотноøениеì 1/2 SiH4 и 1/2 GeH4 на оäин
поверхностный атоì Si иëи Ge. Отсþäа сëеäует,
÷то на ÷истых поверхностях Si и Ge äоëжна про-
исхоäитü аäсорбöия с äиссоöиаöией и образовани-
еì связей Ge—H, Si—H и Si—Ge, соответственно.
Воäороä поëностüþ äесорбируется с поверхности
Si и Ge при теìпературе 300 °С, которая практи-
÷ески оäна и та же äëя всех аäсорбированных ãиä-
риäов. Эта теìпература äëя креìния равна 500 °С,
она бëизка к теìператураì разëожения SiH4 и
GeH4 [9]. Существует ÷еткая корреëяöия ìежäу
парöиаëüныì äавëениеì SiH4 и GeH4 и поверхнос-
тной пëотностüþ нанокëастеров SiGe [9, 10, 16].
Газы, которые аäсорбируþтся на ÷истой по-

верхности исхоäной поäëожки в зна÷итеëüных ко-
ëи÷ествах, оказываþт также сиëüное вëияние и на
поверхностнуþ пëотностü нанокëастеров.
Во всех сëу÷аях хеìосорбöия SiH4 и GeH4 при-

воäит вна÷аëе к увеëи÷ениþ пëотности нанокëас-

Рис. 6. Трансформация нанокластеров SiGe на поверхности пленки диоксида кремния на исходной кремниевой подложке: а — исхоäные
кëастеры посëе саìоорãанизаöии; b — посëе обработки в воäороäоазотной сìеси при теìпературе 560 °С; с — при теìпературе 740 °С;
d — при теìпературе 900 °С. Дëитеëüностü проöесса терìообработки — 30 ìин
Fig. 6. Transformation of SiGe nanoclusters on the film surface of silicon dioxide on the silicon substrate: a — initial clusters after self-organization;
b — after processing in the hydrogen-nitrogen mix at 560 °C; c — at 740 °C and d — at 900 °C. Duration of the heat treatment — 30 min

Рис. 5. Формирование нанокластеров SiGe на отожженных в водороде поверхностях
оксида кремния (а) и нитрида кремния (b) на исходных подложках кремния
Fig. 5. Formation of SiGe nanoclusters on the silicon oxide surfaces annealed in hydrogen (а)
and of silicon nitride (b) on the silicon substrates
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теров, а затеì к ее спаäу. При приãотовëении ÷ис-
тых поверхностей исхоäных поäëожек на поверх-
ности кристаëëа ìоãут сна÷аëа образовыватüся
атоìы со свобоäныìи связяìи, иìеþщие акöеп-
торные свойства. Такая ситуаöия энерãети÷ески
о÷енü невыãоäна. Боëее выãоäныì явëяется созäа-
ние в резуëüтате ìаëоãо сìещения поверхностных
атоìов сëожных структур на ÷истой поверхности с
образованиеì связей типа Ge—Ge иëи Si—Si. Эк-
спериìенты по äифракöии ìеäëенных эëектронов
äействитеëüно показаëи существование структу-
ры 8 на пëоскости (111) Ge (поверхностü Ge (111) —
8Ѕ8) и структуры 7 на пëоскости (111) ÷истой по-
верхности Si (поверхностü Si (111) — 7Ѕ7), которая
äëя креìния с÷итается стабиëüной (рис. 7). Обра-
зование этих структур на ÷истых поверхностях ìо-
жет осëабëятü их акöепторные свойства. Теì не
ìенее, поскоëüку ситуаöия на поверхности явëяет-
ся энерãети÷ески невыãоäной, атоìы на ÷истой
поверхности обëаäаþт высокой активностüþ. Хе-
ìосорбöия ìаëых коëи÷еств SiH4 и GeH4 вырыва-
ет некоторые атоìы из поверхностной структуры.
Эти атоìы оказываþтся в энерãети÷ески ìенее вы-
ãоäных состояниях, характеризуеìых боëее сиëü-
ныìи аäсорбöионныìи свойстваìи. Это привоäит
к захвату боëüøеãо ÷исëа атоìов Si и Ge. При аä-
сорбöии боëüøоãо коëи÷ества SiH4 и GeH4 уìенü-
øается ÷исëо свобоäных поверхностных атоìов и
уìенüøается поверхностная пëотностü нанокëас-
теров SiGe при увеëи÷ении их разìеров. Такиì об-
разоì, степенü соверøенства поверхности сëеäует
рассìатриватü как существеннуþ ÷астü общей за-
äа÷и приãотовëения ÷истой поверхности переä про-
öессоì форìирования нанокëастеров SiGe и по-
äавëения их перехоäа от наноразìеров к ìикрораз-
ìераì. Иäеаëüно быëо бы поëу÷итü атоìарно ãëаä-
куþ поверхностü, параëëеëüнуþ заäанной систеìе
кристаëëоãрафи÷еских ãраней и не соäержащуþ
äефекты реøетки иëи заãрязнения. Практи÷ески
же существенно знатü äопустиìые откëонения от
иäеаëüноãо сëу÷ая в äанноì проöессе и опреäеëитü

возìожностü реаëизаöии требуеìых усëовий. Что-
бы поëу÷итü требуþщуþся степенü соверøенства
поверхности в ìассивных ìонокристаëëи÷еских
поäëожках иëи пëенках, наäо приìенятü спеöи-
аëüные ìетоäы обработки их поверхности. Терìо-
обработка и скоростü охëажäения поäëожек с на-
нокëастераìи SiGe также вëияþт на их структуру,
разìеры и äаже состав. Отожженные образöы на-
нокëастеров претерпеваþт трансфорìаöиþ, в ре-
зуëüтате которой происхоäит перехоä от наноìас-
øтаба к ìикроìасøтабу (сì. рис. 6).
По äанныì АСМ быëо опреäеëено зна÷ение

среäней кваäрати÷ной øероховатости поверхности
(Rrms), которое не превыøает 4 нì. Отìе÷ено воз-
растание зна÷ения Rrms от 0,5 äо 4 нì с увеëи÷ени-
еì и теìпературы, и вреìени тепëовоãо возäейс-
твия [16]. Увеëи÷ение пëощаäи у÷астков спëоøной
поверхности и Rrms с повыøениеì теìпературы и
вреìени тепëовоãо возäействия в LPCVD-проöес-
се явëяется характерныì при саìоорãанизаöии
нанокëастеров SiGe при осажäении уëüтратонких
пëенок поëинанокристаëëи÷ескоãо креìния, ëеãи-
рованноãо ãерìаниеì.
Это обусëовëено теì, ÷то при тепëовой обра-

ботке атоìы, откëоненные от иäеаëüноãо поëоже-
ния в кристаëëи÷еской реøетке, созäаþт äопоëни-
теëüные сиëовые поëя, ÷то веäет к изìенениþ уп-
руãих свойств всеãо нанокристаëëа. Поверхностü
нанокристаëëа саìа явëяется äефектоì. Реëакса-
öия приповерхностных атоìов изìеняет жесткостü
кристаëëита в этой обëасти, поэтоìу сжиìаеìостü
нанокристаëëов зависит от состояния их поверх-
ности и разìеров нанокристаëëа в öеëоì.
Диапазон теìператур проöесса терìообработки

сверху оãрани÷ивается проöессоì преобразования
нанокëастеров в уëüтратонкие пëенки в резуëüтате
их рекристаëëизаöии, а снизу — о÷енü ìаëой ско-
ростüþ их поäвижности, ÷то обеспе÷ивает нано-
разìерные ìасøтабы кëастеров [4, 16, 17].
Анаëиз Оже-спектров нанокëастеров SiGe на

креìниевой поäëожке с SiO2 и Si3N4 показаë, ÷то

Рис. 7. Дифракции медленных электронов структуры 8 на плоскости (111) Ge (а, c) и структуры 7 на плоскости (111) чистой поверхности
Si (b, d)
Fig. 7. Diffractions of the slow electrons of structure 8 on plane (111) Ge (a, c) and structure 7 on plane (111) of pure surface Si (b, d)
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в проöессе их окисëения созäается резкий перехоä
ìежäу сëояìи SiGe и поäëожкой, по÷ти такой же,
как ìежäу SiO2 и креìниевой поäëожкой. По край-
ней ìере äо теìпературы 950 °С явноãо взаиìо-
äействия ãерìания с äруãиìи äиэëектри÷ескиìи
сëояìи, такиìи, наприìер, как SiO2, Si3N4, и еãо
äиффузия не обнаружены [17].
Фунäаìентаëüные иссëеäования скорости роста

нанокëастеров в зависиìости от теìпературы и
вреìени терìообработки показаëи, ÷то поäвиж-
ностü нанокëастеров и их объеäинение в аãëоìе-
раты явëяþтся ìноãостаäийныìи, зависящиìи от
усëовий терìообработки.
Крити÷еской теìпературой терìообработки

исхоäных нанокëастеров сëеäует с÷итатü теìпера-
туру ≥900 °С, поскоëüку при этой теìпературе на-
÷инается их трансфорìаöия в ìикроразìерные аã-
ëоìераты (сì. рис. 6).
Этот факт указывает на увеëи÷ение вкëаäа коа-

ëестенöии кëастеров в их сëияние в боëее крупные
образования. Поэтоìу крити÷еской теìпературой
саìоорãанизаöии пëотноãо ìассива нанокëастеров
сëеäует с÷итатü теìпературу 540 °С.

Заключение

Чистота поверхности исхоäной поäëожки явëя-
ется основопоëаãаþщиì фактороì при саìоорãа-
низаöии нанокëастеров SiGe. Повыøение теìпера-
туры и увеëи÷ение äëитеëüности терìообработки в
ãазовой среäе исхоäных поверхностей креìниевых
поäëожек способствует форìированиþ нанораз-
ìерных кëастеров SiGe и увеëи÷ениþ их пëотнос-
ти. Дëя саìоорãанизаöии нанокëастеров SiGe вы-
ãоäно ìаëое сìещение поверхностных атоìов
сëожных структур на ÷истой поверхности с обра-
зованиеì связей типа Ge—Ge иëи Si—Si.
Такиì образоì, степенü соверøенства поверх-

ности сëеäует рассìатриватü как существеннуþ
÷астü общей заäа÷и приãотовëения ÷истой повер-
хности переä проöессоì форìирования нанокëас-
теров SiGe и поäавëения их трансфорìаöии от на-
норазìеров к ìикроразìераì.
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Introduction

Studying of the surface phenomena plays an important
role in research of the origin, growth and self-organization of
the nanoclusters [1—15]. Their importance increases with re-
duction of their dimensions. The specific properties of the
near-surface areas can determine the characteristics of the
products based on nanoclusters. In the monocrystals there are
distinctions in properties of the atoms on the surface and in
the volume. The internal part of a monocrystal can be de-
scribed as a regular repetition of an elementary cell, which
contains a small number of atoms. For an atom on the surface
the number of the nearest neighbors is less than the coordi-
nation number, because of a sharp breakage of the crystal lat-
tice. The surface atoms have nonsaturated bonds and their
chemical activity can be very high. The surface of a crystal is
usually covered by one or several layers of the compounds,
formed as a result of a reaction between the surface atoms and
the environment. Often it is considered, that the position of
the atoms on the surface differs from their positions in a nor-
mal crystal lattice of a crystal. The properties of the area of
a solid body directly adjoining to the surface can differ from
the properties of the internal part of a sample. Actually, the
surface atoms of a monocrystal are in an absolutely different
environment, than the atoms in the volume, and, hence, they
have different activity and occupy different positions. The
surface structure can change as a result of a chemical adsorp-
tion of the alien atoms. The best information concerning the
fundamental properties of a surface can be obtained from the
research of the pure surfaces [1—5, 7]. It is important to pre-
pare a pure surface and maintain it during the self-organiza-
tion of the nanoclusters.

In practice it is only possible to approach an ideally pure
surface. A surface can be considered pure, the chemical com-
position of the material surface of which is homogeneous with
the second inside layer of atoms and which is covered by not
more than one 100-th share of a monolayer of the alien at-

oms. That is why the researches of the influence of processing
of the surface of the initial substrates on formation and trans-
formation of SiGe nanoclusters are so important.

The aim of the present work is research of the influence of
cleanliness of the surface of the substrates on the formation
and transformation of the silicon-germanium nanoclusters.

Methods and experimental part

The sizes of the nanoclusters were determined with the use
of S-4800 raster electronic microscope (Hitachi, Japan) and
also by means of Ntegra Prima scanning probe microscope in
the mode of the atomic power microscopy. An analysis of
SiGe nanoclusters was done on the surface of the plates at the
angle of 30° without decoration and dustiness by a metal.

Changes of the structure of the surface of the initial sub-
strates, germanium and SiGe nanoclusters were analyzed on
the basis of the data of the spectroscopy of a combinational
light scattering (CLS). CLS spectra were obtained on optical
phonons during irradiation of the structures by Ar laser with
the wavelength of λ = 514.5 nm and recorded by means of
DFS-52 spectrometer at the room temperature. The influence
of the processing of the initial substartes on the surface density
and dimensions of SiGe nanoclusters formed at 540...560 °С
was researched. Such processings were studied, which
cleaned the surface of the purely silicon substrates in the en-
vironment of hydrogen chloride (fig. 1) with the subsequent
annealing of them in the environment of argon (b), and also
in the environment of hydrogen with the subsequent anneal-
ing (c), and in the environment of nitrogen and hydrogen with
the subsequent annealing (d). Annealing was carried out at
900...1000 °C. Besides, the substrates were investigated with
an ultrathin (4 nm) layer of silicon dioxide and annealing in
the environment of hydrogen (e), with an ultrathin (4 nm)
layer of silicon nitride and annealing in the environment of
hydrogen ( f ), and the substrates with an ultrathin (4 nm) lay-
ers of the oxides of dysprosium (g) and yttrium (h).
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It was established that the degree of perfection of a surface should be considered as an essential part of the general task of
preparation of a clean surface before the process of formation of SiGe nanoclusters and suppression of their transformation from the
nanoscale to the microscale. It was demonstrated that a small displacement of the surface atoms of the complex structures on a clean
surface with formation of Ge—Ge or Si—Si bonds is beneficial for the self-organization of SiGe nanoclusters.
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Results and their discussion

Fig. 1 presents the topographies of the surfaces of the in-
itial substrates, subjected to various processings. As it turns
out, only the processing of the substrates with 2D-nanolayers
of the silicon oxide and silicon nitride in the environment of
hydrogen allows us to obtain a practically clean, no-relief sur-
face. The degree of improvement of the surface cleanliness,
observed during processing of 2D-nanolayers (4 nm) from sil-
icon dioxide on the initial silicon substrate, apparently, is ex-
plained by the reducing reactions between SiO2 and H2. As a
result, the silicon oxide is removed and a pure surface of a sil-
icon substrate is open. On the pure surface of the silicon
monocrystal there is a sharp breakage of a crystal lattice. As
a result the external cover of the surface of the silicon atoms
(Si) is not filled completely and there are nonsaturated bonds.
It is assumed, that a consecutive adsorption of one or two
monolayers of germanium leads to formation of SiGe nano-
clusters (fig. 2—5). At that, at first, a rapid formation of the
first monolayer of SiGe is observed, and then a slower for-
mation of the second and of the third monolayers of SiGe.

The number of atoms of germanium (monogermane),
adsorbed on the surface, is possible to present in the form of
N = a + b lgt, where t — time in minutes, a and b — the pa-
rameters depending on temperature; a depends also on the
pressure of monosilane (SiH4) and monogermane (GeH4),
which are used for formation of SiGe nanoclusters.

Values of a and b depend on the cleanliness of the sur-
face, level of doping and the crystallographic substrate ori-
entation, and also on the type the nanosized 2D-covering of
the initial substrate from the planar side. For Ge и Si during
their use as sources of GeH4 and SiH4 in LPCVD on average
a = 8.5Ѕ1014 atom/сm2, b = 1.2Ѕ1014 atom/сm2, after a
five-minute interaction with the surface of the initial sub-
strate. The degree of covering of the surface by SiGe nano-
clusters increases on a freshly-prepared surface of the sub-
strate in the row — a pure substrate with processing in hy-
drogen chloride and the subsequent annealing in pure hydro-
gen (fig. 2, 3), a substrate with 2D nanolayer of dysprosium
and yttrium oxides after a heat treatment in the environment
of hydrogen (fig. 4) and a substrate with 2D nanolayers of sil-
icon oxide and silicon nitride, after a heat treatment in hy-
drogen (fig. 5). Such an increase is connected with a high
density of the torn off bonds on the freshly-prepared surface
of the initial substrate. A consequence is an increase of the
number of the bonds connected with germanium and silicon
during the self-organization of SiGe nanoclusters [12, 15, 16].
In case of GeH4 four Si—H bonds are formed and four surface
atoms of Si are connected with one atom of Ge, during ad-
sorption of SiH4 molecule four Ge—H bonds are formed and
four surface atoms of Ge are connected with one atom of Si
[9]. As a result, nanoclusters of SiGe composition are formed.

Thus, in case of a monolayer filling of a pure surface of a
silicon substrate with monosilane (SiH4) and monogermane
(GeH4) the full number of bonds is equal for all the gases and
is simply equal to the number of the surface atoms of silicon
(Si). Since a full desorption of hydrogen occurs at the tem-
perature close to the decomposition of SiH4, it is obvious, that
hydrogen is connected with the silicon surface in the same
way as in SiH4. The surface filling can be calculated, if the
number of the silicon atoms per 1 cm2 is known. For the plane
(111) it is equal to 7.84 Ѕ 1014, for (110) — 9.58 Ѕ 1014, for
(100) — 6.78 Ѕ 1014. Therefore for calculation of the filling
we assumed the number of atoms of silicon per 1 cm2 equal

to 8 Ѕ 1014. The divergence of the values of a and b at dif-
ferent methods of processing of the substrate surfaces can be
connected with a change of the number of crystals with the
given surface orientation a or with the number of the non-
saturated bonds. In this case the coalescence does not limit
the speed, because germanium and silicon are delivered from
the gas phase. SiH4 decays into Si and H2 at 450 °C and
GeH4 — into Ge and H2 at 350 °C. Hence, for formation of
SiGe it is natural to bring SiH4—GeH4 mix in contact with the
surface of the initial silicon substrate heated up to the temper-
ature of ≥450 °C in order to generate SiGe nanoclusters.

Fig. 1—5 present the evolution of the change of the sur-
face relief of the substrates, and also of the nanoscale and the
density of the nanoclusters after processing with a change of
its conditions. It is visible, that the substrate surface is mostly
covered with the arrays of the nanosized, mainly cone-
shaped, formations (fig. 3—5). It is necessary to point out,
that an increase of the temperature and the period of the ther-
mal influence on the system of the freshly-prepared nano-
clusters leads to their integration in the agglomerates, larger
by the height and lateral sizes (up to microdimensional scale)
(fig. 6) [16, 17].

Fillings at the stage of the origin of SiGe nanoclusters with
the use of SiH4 and GeH4 as the sources of Si and Ge on the
pure surfaces of Si and Ge are characterized by correlation of
1/2 SiH4 and 1/2 GeH4 per one surface atom of Si or Ge.
From here it follows, that on the pure surfaces of Si and Ge
there should be an adsorption with a dissociation and forma-
tion of Ge—H, Si—H and Si—Ge bonds. Hydrogen is com-
pletely desorbed from the surface of Si and Ge at 300 °C,
which is practically the same for all the adsorbed hydrides.
For silicon this temperature is equal to 500 °C, and it is close
to decomposition of SiH4 and GeH4 [9]. There is a correla-
tion between the partial pressure of SiH4 and GeH4 and the
surface density of SiGe nanoclusters [9, 10, 16].

The gases, which are adsorbed on a pure surface of the in-
itial substrate in significant amounts, also produce a strong
impact on the surface density of the nanoclusters.

In all the cases, at the beginning, the chemical adsorption
of SiH4 and GeH4 leads to an increase of the density of the
nanoclusters, and then to its decline. During preparation of
the pure substrate surfaces, at first, atoms can be formed on
the crystal surface with the free bonds and the acceptor prop-
erties. This is energetically very unfavorable. As a result of
small displacement of the surface atoms, more favorable is
creation of the complex structures on a pure surface with for-
mation of Ge—Ge or Si—Si bonds. Experiments concerning
diffraction of the slow electrons demonstrated existence of
structure — 8 on the plane (111) Ge (surface Ge (111) — 8Ѕ8)
and of structure — 7 on the plane (111) of pure surface Si
(surface Si (111) — 7Ѕ7), which for silicon is considered sta-
ble (fig. 7). Formation of these structures on the pure surfaces
can weaken their acceptor properties. Nevertheless, since the
situation on the surface is energetically unfavorable, the at-
oms on a pure surface possess high activity. Chemical adsorp-
tion of small quantities of SiH4 and GeH4 pulls some atoms
out from the surface structure. Those atoms appear in the en-
ergetically less favorable states characterized by stronger ad-
sorptive properties. This leads to a capture of a bigger number
of atoms of Si and Ge. Adsorption of a considerable quantity
of SiH4 and GeH4 reduces the number of the free surface at-
oms and the surface density of SiGe nanoclusters with an in-
crease of their sizes. Thus, a degree of perfection of a surface
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should be considered as an essential part of the general task
of preparation of a pure surface before formation of SiGe na-
noclusters and suppression of their transition from nanosizes
to microsizes. It would be ideal to receive an atomic smooth
surface, parallel to the set system of the crystallographic facets
and not containing defects of the lattice or pollution. But
practically it is important to know the maximal deviations
from an ideal case and to define a possibility of realization of
the demanded conditions. In order to receive the required de-
gree of perfection of a surface in the massive monocrystal sub-
strates or films it is necessary to apply special methods for the
surface processing. The heat treatment and the speed of cool-
ing of the substrates with SiGe nanoclusters also influence
their structure, their sizes and even composition. The an-
nealed samples of the nanoclusters undergo a transformation,
the result of which is a transition from a nanoscale to a mi-
croscale (fig. 6).

According to ACM data, the value of the mean-square
surface roughness (Rrms) was determined, which did not ex-
ceed 4 nm. Growth of Rrms from 0.5 up to 4 nm was observed
with an increase of both temperature and time of the thermal
influence [16]. The increase of the area of the sites of a con-
tinuous surface and Rrms with a rise in temperature and time
of the thermal influence in LPCVD is typical for the self-or-
ganizing SiGe nanoclusters during deposition of the ultrathin
films of the polynanocrystalline silicon alloyed by germanium.

This is due to the fact that at the thermal processing the
atoms, deviated from the ideal positions in a crystal lattice,
create additional force fields, and this results in a change of
the elastic properties of the nanocrystals. Its surface itself is a
defect. The relaxation of the near-surface atoms changes the
rigidity of the crystalline particles in this area, and, therefore,
the compressibility of the nanocrystals depends on the state of
their surface and its size as a whole.

From above the range of the temperatures of the heat
treatment is limited by transformation of the nanoclusters into
the ultrathin films as a result of their recrystallization, and
from below — by a very small speed of their mobility, which
ensures the nanosize scales of the clusters [4, 16, 17].

An analysis of the Auger-spectra of the SiGe nanoclusters
on a silicon substrate with SiO2 and Si3N4 demonstrated, that
during their oxidation a sharp transition was created between
the SiGe layers and the substrate, almost the same, as the one
between SiO2 and the silicon substrate. At least up to 950 °C
no obvious interaction of germanium with the other dielectric
layers, such, for example, as SiO2, Si3N4 and its diffusion, was
detected [17].

The fundamental research of the growth rate of the nan-
oclusters depending on the temperature and time of the heat
treatment demonstrated, that their mobility and integration in
agglomerates were the multistage processes, depending on the
conditions of heat treatment.

The critical temperature of the heat treatment of the initial
nanoclusters should be considered the temperature of ≥900 °C,
because at this temperature their transformation into micro-
dimensional agglomerates begins (see fig. 6).

This fact points to the increase of the contribution of the
clusters’ coalescence to their merge into larger formations.
Therefore, the critical temperature of the self-organization of
a dense array of nanoclusters should be considered 540 °C.

Conclusion

Cleanliness of the surface of the initial substrate is the ba-
sic factor for the self-organization of SiGe nanoclusters. A rise
in temperature and an increase of duration of the heat treat-
ment in the gas environment of the initial surfaces of the sil-
icon substrates promotes formation of the nanosized SiGe
clusters and increase their density. For the self-organization
of the SiGe nanoclusters a small displacement of the surface
atoms of the complex structures on the pure surface is favo-
rable with formation of bonds of Ge—Ge or Si—Si type.

Thus, the degree of perfection of a surface should be con-
sidered as an essential part of the general task of preparation
of a pure surface before the process of formation of SiGe na-
noclusters and suppression of their transformation from na-
nosizes to microsizes.
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Ê ÒÅÕÍÎËÎÃÈÈ ÈÇÃÎÒÎÂËÅÍÈß ÍÝÌÑ-ÓÑÒÐÎÉÑÒÂ

Миниатþризаöия разëи÷ных приборов явëяет-
ся оäниì из важных направëений развития техни-
ки. В работе рассìатривается возìожностü коìпüþ-
терноãо ìоäеëирования при соверøенствовании
проöесса ìаскированноãо растворения кристаëëа
(МРК) — оäноãо из эффективных техноëоãи÷еских
приеìов, øироко испоëüзуеìых в произвоäстве
ìиниатþрных приборов. Такие изäеëия изãотавëи-
ваþт ãрупповыì ìетоäоì в нескоëüко этапов путеì
растворения соверøенноãо кристаëëа в окнах ìа-
сок, наносиìых на поверхностü. Необхоäиìая то-
поëоãия ìасок на кажäоì этапе форìируется ìе-
тоäаìи ìикро/наноëитоãрафии. Даннуþ техноëо-
ãиþ ìожно испоëüзоватü, наприìер, при изãотов-
ëении сëожных 3D-конструкöий МЭМС/НЭМС-
приборов типа ãироскопов и аксеëероìетров на ос-
нове ìонокристаëëи÷ескоãо креìния. Преäеëüные
техни÷еские параìетры таких приборов зависят от
точности изготовления форìы äетаëей, от ка÷ества
их поверхностей.
При соверøенствовании техноëоãий на пути к

естественноìу преäеëу ìиниатþризаöии изäеëий —
атомным размерам деталей, требуется соответству-
þщее уëу÷øение то÷ности изãотовëения. Это воз-
ìожно, наприìер, при развитии поäхоäов, осно-

ванных на поатоìной сборке конструкöий зонäо-
выìи ìетоäаìи [1, 2]. Оäнако такие техноëоãии
сëожны в реаëизаöии и ìаëопроизвоäитеëüны.
МРК-ìетоäики характеризуþтся наибоëее высо-
кой произвоäитеëüностüþ среäи известных техно-
ëоãий. Атомарная точность форìирования конст-
рукöий с их испоëüзованиеì также возìожна, но в
настоящее вреìя труäноäостижиìа всëеäствие не-
äостато÷ной изу÷енности ìеханизìа возникнове-
ния и развития äефектов поверхности кристаëëа
при растворении в разëи÷ных среäах. Совреìен-
ные распространенные МРК-техноëоãии основа-
ны на пëазìенноì и жиäкостноì растворении. Оä-
нако поверхности ìикроäетаëей, форìируþщиеся
äанныìи ìетоäаìи, неäостато÷но пëанарны, иìе-
þт сëожный труäно контроëируеìый реëüеф с äе-
таëяìи разìероì äо 10 нì и боëее. Разìер äефек-
тов поверхности возрастает при увеëи÷ении ãëуби-
ны травëения кристаëëа [3—8].
В перспективных ìикро/нанотехноëоãиях же-

ëатеëüно форìирование атомно-гладких поверхнос-
тей с опреäеëенной кристаëëоãрафи÷еской ориен-
таöией. Оäной из эффективных составëяþщих в
äеëе изу÷ения и соверøенствования проöесса рас-
творения кристаëëа явëяется еãо ìоäеëирование
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на атоìноì уровне. Такое ìоäеëирование приìе-
нитеëüно к кристаëëаì креìния осуществëяëосü в
ряäе работ [9—17]. Моäеëи реаëизуþтся в виäе
коìпüþтерных проãраìì, основанных на преäстав-
ëении проöесса растворения как посëеäоватеëü-
ности эëеìентарных актов — уäаëений оäноãо иëи
нескоëüких поверхностных атоìов, выбираеìых
сëу÷айныì образоì. В таких проãраììах атоìы
кëассифиöируþт по типаì в зависиìости от осо-
бенностей распоëожения сосеäних атоìов при тет-
раэäри÷еской их коорäинаöии. В коìпüþтерных
экспериìентах заäаþт сëеäуþщие основные ис-
хоäные параìетры проöесса: вероятности (скоро-
сти) уäаëения атоìов разëи÷ных типов, кристаë-
ëоãрафи÷еская ориентаöия и ìикроструктура ис-
хоäной поверхности, форìа ìаски, ãëубина трав-
ëения. Резуëüтируþщие ìикро/наноструктуры
визуаëизируþтся с необхоäиìой то÷ностüþ, вкëþ-
÷ая атоìное разреøение.
Основное отëи÷ие ìоäеëей закëþ÷ается в спо-

собах отнесения поверхностных атоìов к разëи÷-
ныì типаì и в особенностях выбора о÷ереäных ато-
ìов на уäаëение. Наприìер, в ìоäеëи, преäстав-
ëенной в работе [15], рассìатривается 139 типов
атоìов поверхности, кëассифиöированных по ÷ис-
ëу первых и вторых пряìых сосеäей, а также по их
принаäëежности к поверхностныì (÷исëо первых
сосеäей ìенüøе ÷етырех), иëи к объеìныì (÷исëо
первых сосеäей равно ÷етыреì). При работе соот-
ветствуþщей коìпüþтерной проãраììы выпоëня-
ется заäанное ÷исëо öикëов — "уäаëений" оäино÷-
ных атоìов. Выбор конкретноãо атоìа на уäаëение
в öикëе осуществëяется кинетическим методом
Монте-Карло с испоëüзованиеì расс÷итанноãо
÷исëа атоìов кажäоãо типа на äанноì этапе экс-
периìента и знания набора зна÷ений вероятности
уäаëения атоìов кажäоãо типа в ìоäеëи (НВМ).
Аäекватностü ìоäеëи реаëüноìу (натурноìу)

МРК-проöессу оöенивается путеì сравнения ре-
зуëüтируþщих форì ìикро/нанообъектов, поëу-
÷енных в коìпüþтерных и натурных экспериìен-
тах, выпоëненных в похожих усëовиях. Степенü
поäобия таких форì свиäетеëüствует о степени
аäекватности рассìатриваеìой ìоäеëи, вкëþ÷ая
атоìно-ìоëекуëярный уровенü соответствия реаëü-
ных событий на поверхности кристаëëа их преä-
ставëениþ в ìоäеëи. Лу÷øее преäставëение соäер-
жится в структуре НВМ наибоëее аäекватной ìо-
äеëи, выäеëенной в хоäе сравнитеëüных коìпüþ-
терных и натурных экспериìентов. В известных
работах по атоìноìу ìоäеëированиþ растворения
кристаëëа креìния опреäеëяëи ìоäеëи, наибоëее
аäекватные проöессу травëения в øироко испоëü-
зуеìых анизотропных растворитеëях, таких как
растворы ãиäроксиäа каëия (КОН) и растворы тет-
раìетиëаììония (TMAH). Степенü иäенти÷ности
резуëüтируþщих ìикро/нанообъектов, сфорìиро-

ванных в натурных и коìпüþтерных экспериìен-
тах, опреäеëяëи в боëüøинстве работ по внешнему
сходству их форì без поäробноãо сравнения атоì-
ной структуры поверхностей.
Цеëü äанной работы — наìетитü путü реøения

некоторых перспективных техноëоãи÷еских заäа÷.
Метоäоì атоìноãо ìоäеëирования пëанируется
выявëятü основные техноëоãи÷еские усëовия, поз-
воëяþщие реаëизоватü предельно возможную (атом-
ную) точность форìирования äетаëей креìниевых
ìикро/нанообъектов при их изãотовëении МРК-
ìетоäаìи. На äанноì этапе опреäеëяется возìож-
ностü форìирования атоìно-ãëаäких поверхнос-
тей с техноëоãи÷ески востребованной ориентаöией
типа (001). Кëþ÷евыì усëовиеì реøения этой заäа-
÷и явëяется приìенение спеöиаëüных анизотроп-
ных растворитеëей кристаëëа креìния. Резуëüтатоì
работы таких растворитеëей на у÷астках поверх-
ности кристаëëа с ориентаöией, бëизкой к (001), со-
äержащих разëи÷ные äефекты, äоëжно бытü форìи-
рование "иäеаëüных" поверхностей Si(001). В насто-
ящее вреìя поäхоäящие äëя этоãо составы (жиä-
кости, ãаза, пëазìы) не известны.
В работе рассìатривается возìожный на÷аëü-

ный этап синтеза иìенно таких растворитеëей. Он
основан на атоìноì ìоäеëировании элементарных
процессов растворения и на выäеëении среäи них
тех, которые привоäят к иäеаëüноìу выãëажива-
ниþ первона÷аëüно разупоряäо÷енной поверхнос-
ти. При испытаниях äанноãо поäхоäа наìи разра-
ботаны разëи÷ные варианты ìоäеëей Diamond,
преäназна÷енных äëя изу÷ения растворения крис-
таëëов типа аëìаза. В кажäой такой ìоäеëи рас-
сìотрен проöесс ëиквиäаöии разëи÷ных äефектов
поверхности (001). Быëо установëено, ÷то в ìоäе-
ëях, äопускаþщих иäеаëüнуþ поëировку этой по-
верхности, äоëжно обязатеëüно у÷итыватüся вëия-
ние вторых непрямых соседей атоìа кристаëëа на
скоростü эëеìентарных реакöий с еãо у÷астиеì.
Отìетиì, ÷то ìоäеëü, рассìотренная в работе [15],
в которой не у÷тен äанный тип атоìов, не позво-
ëяет изу÷атü проöесс форìирования соверøенной
поверхности Si(001).
Оäна из поäхоäящих äëя этоãо ìоäеëей преäстав-

ëена в äанной работе. В ней рассìотрено 129 типов
атоìов поверхности, разëи÷аþщихся ÷исëоì сосе-
äей. Кажäый тип ìожет бытü обозна÷ен тройкой
÷исеë ( f, ds, ns), ãäе f — ÷исëо первых сосеäей (связ-
ностü атоìа); ds — ÷исëо еãо пряìых вторых сосе-
äей; ns — ÷исëо непряìых вторых сосеäей. Напри-
ìер, атоìы в первоì сëое иäеаëüной поверхности
(001) относятся к типу (262). Всеãо в ìоäеëи 40 ти-
пов оäносвязных атоìов ( f = 1), 49 äвухсвязных
( f = 2) и 40 типов трехсвязных атоìов ( f = 3) без
у÷ета ориентаöионноãо разëи÷ия структурных изо-
ìеров. Схеìа работы соответствуþщей коìпüþтер-
ной проãраììы Diamond-4 показана на рис. 1, ãäе
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отìе÷ены ее основные параìетры: [0N1 — 0N129] —
набор ÷исеë атоìов всех типов на исхоäной повер-
хности (001) кристаëëа, характеризуþщий ее реëü-
еф; [P1 — P129] — НВМ рассìатриваеìой ìоäеëи
растворитеëя; N — ÷исëо öикëов, равное ÷исëу ато-
ìов, уäаëяеìых в коìпüþтерноì экспериìенте;
M — ноìер öикëа, в котороì уäаëяется атоì Mni.
Коìпüþтерный экспериìент вкëþ÷ает äва на-

÷аëüных этапа: 1) заäание разìера и форìы исхоä-
ноãо образöа соверøенноãо кристаëëа с реøеткой
типа аëìаза и поверхностüþ (001); 2) разупоряäо-
÷ение этой поверхности путеì форìирования на
ней разëи÷ных äефектов. Цеëüþ иссëеäования в
серии экспериìентов явëяется поиск ìоäеëи иäе-
аëüноãо поëируþщеãо растворитеëя, работа кото-
роãо закëþ÷ается в уäаëении любых äефектов по-
верхности (001) и заверøается автоìати÷еской ос-
тановкой проöесса при форìировании атоìно-
ãëаäкой поверхности. Особенности НВМ в такой
ìоäеëи буäут соäержатü äетаëüнуþ инфорìаöиþ
об эëеìентарных актах, необхоäиìых äëя реаëи-
заöии искоìоãо атоìно-ìоëекуëярноãо проöесса.
Знание этих особенностей позвоëит ориентиро-
ватüся в хоäе опреäеëения состава реаëüноãо ис-
коìоãо поëируþщеãо растворитеëя и способа еãо
приìенения.
Поиск такой ìоäеëи и соответствуþщей НВМ

явëяется сëожной заäа÷ей, особенно при боëüøоì
÷исëе типов поверхностных атоìов. В наøеì ис-

сëеäовании существенныì явëяется преäëожение
на÷инатü реøение этой заäа÷и с испоëüзования
ëиøü äвух преäеëüных зна÷ений 1 и 0 äëя вероят-
ностей уäаëения атоìов всех сортов. В этоì сëу÷ае
иìеется äоступная возìожностü найти пробную мо-
дель искоìоãо поëируþщеãо растворитеëя (необхо-
äиìые типы поверхностных атоìов) и соответству-
þщий НВМ (распреäеëение äанных зна÷ений ве-
роятности по всеì типаì атоìов). Дëя этоãо вы-
поëняþтся серии коìпüþтерных экспериìентов
по уäаëениþ разëи÷ных äефектов на поверхности
(001) в разëи÷ных пробных ìоäеëях поëируþщеãо
растворения. Опыты на÷инаþтся с форìирования
и уäаëения простейøих äефектов поверхности, та-
ких как оäино÷ная вакансия в верхнеì сëое атоìов.
В посëеäуþщих экспериìентах атоìная структура
отäеëüных äефектов усëожняется, увеëи÷ивается
их ÷исëо и изìеняется характер распреäеëения по
ãëубине на разупоряäо÷енной (øероховатой) по-
верхности. Существенна необхоäиìостü рассìот-
рения всех видов дефектов, которые ìоãут образо-
выватüся при реаëüноì растворении реаëüноãо
кристаëëа. Проãраììа Diamond-4 позвоëяет фор-
ìироватü äефекты поверхности с атоìной структу-
рой ëþбой сëожности путеì ìанипуëирования оäи-
но÷ныìи атоìаìи кристаëëа (уäаëение иëи вкëþ-
÷ение новоãо) на äетаëüноì изображении припо-
верхностной обëасти.
В этих экспериìентах относитеëüно просто оп-

реäеëитü типы атоìов, которые в искоìой ìоäеëи
äоëжны иìетü наибоëüøуþ и наиìенüøуþ веро-
ятности уäаëения, равные, соответственно, 1 и 0.
Найäенная такиì путеì пробная ìоäеëü вкëþ÷ает
инфорìаöиþ о прироäе тех эëеìентарных стаäий
проöесса растворения, реаëизаöия которых прин-
ципиально необходима äëя поëу÷ения ожиäаеìоãо
резуëüтата. Действитеëüно, НВМ ìожно рассìат-
риватü как пере÷енü всех возìожных эëеìентар-
ных стаäий (уäаëений атоìов), с инфорìаöией о
вероятности реаëизаöии и соäержании (ëокаëüная
атоìная структура äо и посëе акта уäаëения) каж-
äой из них. Существенно, ÷то в НВМ преäëаãае-
ìой пробной ìоäеëи эти стаäии разäеëены на äва
виäа: наибоëее вероятные и наиìенее вероятные.
Это разäеëение строго специфично (уникаëüно) äëя
разëи÷ных ìоäеëей растворения. Оно открывает
возìожностü априорной оöенки ка÷ества искоìоãо
растворитеëя на посëеäуþщих этапах еãо созäания.
На этих этапах буäет осуществëятüся теорети-

÷еская оöенка приãоäности разëи÷ных новых рас-
творитеëей, иìеþщих преäпоëожитеëüно поäхоäя-
щий состав, на их способностü выпоëнятü иäеаëü-
нуþ поëировку поверхности. Оöенки ìоãут бытü
основаны на рас÷ете энерãий взаиìоäействия ато-
ìов кристаëëа с ìоëекуëаìи, ионаìи, эëектрона-
ìи искоìоãо растворитеëя с у÷етоì найäенной ин-
форìаöии о ëокаëüной структуре кристаëëа äо и
посëе уäаëения кажäоãо атоìа. Сравнение вероят-
ностей уäаëения, расс÷итанных такиì образоì, с

Рис. 1. Схема работы программы Diamond-4 при полировке по-
верхности (001)
Fig. 1. An operating circuit of Diamond-4 program during polishing
(001)-surface



НАНО- И МИКРОСИСТЕМНАЯ ТЕХНИКА, Том 19, № 3, 2017 161

вероятностяìи, вхоäящиìи в НВМ пробной ìоäе-
ëи, позвоëит оöенитü и выäеëитü наибоëее поäхо-
äящие составы из ÷исëа испытанных. Канäиäатаìи
в искоìые растворитеëи буäут те составы, äëя ко-
торых расс÷итанные вероятности уäаëения атоìов
разëи÷ных типов в наибоëüøей ìере соответствуþт
соäержаниþ НВМ выäеëенной пробной ìоäеëи.
При испытаниях ìоäеëи Diamond-4 быë найäен

НВМ, поäхоäящий äëя такой оöенки. Вхоäящие в
неãо зна÷ения вероятности опреäеëяëи сëеäуþ-
щиì образоì: вероятностяì уäаëения всех оäно-
связных атоìов приäаваëи зна÷ение, равное 1; ве-
роятности уäаëения äвухсвязных и трехсвязных ато-
ìов опреäеëяëи в хоäе коìпüþтерных опытов по
уäаëениþ разëи÷ных äефектов поверхности (001),
на÷иная с простейøих, типа оäино÷ной иëи пар-
ной вакансии. В кажäоì опыте на изображении по-
верхности вбëизи äефекта выбираëи атоìы крис-
таëëи÷еской реøетки, которые нужно непременно
удалять в проöессе растворения äëя тоãо, ÷тобы
рассìатриваеìый äефект "стравëиваëся". Вероят-
ностяì уäаëения таких атоìов приписываëи зна-
÷ение 1 в НВМ пробной ìоäеëи. Это зна÷ение для
данного типа атомов сохраняëи в посëеäуþщих
опытах с äруãиìи äефектаìи. В хоäе этих опытов
опреäеëяëи äруãие типы атоìов, вероятностяì уäа-
ëения которых также приписываëи зна÷ение 1, есëи
их уäаëение быëо необхоäиìо äëя "стравëивания"
новых äефектов. В резуëüтате выäеëяëасü структу-
ра НВМ, оптиìаëüная äëя реаëизаöии искоìоãо
проöесса "иäеаëüной" поëировки поверхности. Оп-
тиìаëüныì с÷итаëи НВМ, соäержащий минималь-
ное ÷исëо типов äвухсвязных и трехсвязных ато-
ìов, которыì приäано зна÷ение 1.
В резуëüтате экспериìентов с ìоäеëüþ раство-

рения Diamond-4 быëо найäено, ÷то äëя нее оп-
тиìаëüныì явëяется пробный НВМ, в котороì из
49 типов äвухсвязных атоìов только 8 äоëжны
иìетü зна÷ение вероятности уäаëения, равное 1. Это
типы (220), (230), (240), (241), (250), (251), (252) и
(261). Остаëüные äвухсвязные и все трехсвязные
типы поверхностных атоìов характеризуþтся ну-
ëевой вероятностüþ уäаëения. Приìер работы äан-
ной пробной ìоäеëи поëируþщеãо раствора пока-
зан на рис. 2 (сì. третüþ сторону обëожки).
При поиске состава искоìоãо реаëüноãо раство-

ра äоëжно бытü у÷тено найäенное изìенение ëо-
каëüной атоìной структуры кристаëëа äо и посëе
уäаëения кажäоãо атоìа. Характер этоãо изìене-
ния соäержится в структуре НВМ, опреäеëенной в
хоäе отìе÷енных коìпüþтерных экспериìентов,
поскоëüку кажäоìу типу атоìа соответствует из-
вестная структура распоëожения сосеäних атоìов.
Преäпоëожение о сохранении тетраэäри÷еской ко-
орäинаöии атоìов äо и посëе уäаëения явëяется
äопустиìыì преäпоëожениеì на первоì этапе раз-
работки искоìоãо растворитеëя. Преäëаãаеìый
поäхоä к разработке поëируþщих растворитеëей äëя

кристаëëов типа аëìаза ìожет бытü испоëüзован
при рассìотрении кристаëëов äруãих синãоний.

Заключение

Рассìотрена пробëеìа поëу÷ения атоìноãо раз-
реøения при изãотовëении преäеëüно ìиниатþр-
ных приборов ìетоäоì ìаскированноãо раство-
рения кристаëëа. Разработку неизвестных пока
растворитеëей, позвоëяþщих форìироватü äетаëи
приборов с атоìно-ãëаäкой поверхностüþ, преäëа-
ãается на÷инатü с ìоäеëирования проöесса раст-
ворения на атоìноì уровне и выявëения эëеìен-
тарных стаäий проöесса, реаëизаöия которых не-
обхоäиìа äëя форìирования заäанной ãеоìетрии
äетаëей. Отìе÷ен возìожный путü поëу÷ения со-
верøенной поверхности (001) кристаëëов типа аë-
ìаза, наприìер, — ìонокристаëëов креìния.

Список литературы

1. Saw Wai Hla. Atom-by atom assembly // Reports on
Progress in Physics. 2014. Vol. 77, (056502). P. 1—16.

2. Lee W. C. T., McKibbin S. R., Thompson D. L., Xue K.,
Scappucci G., Bishop N., Celler G. K., Carroll M. S., Sim-
mons M. Y. Lithography and doping in strained Si towards atom-
ically precise device fabrication // Nanotechnology. 2014. Vol. 25,
(145302). P. 1—8.

3. Wu B., Kumar A., Pamarthy S. High aspect ratio silicon
etch: A review // Journal of Applied Physics. 2010. Vol. 108,
(051101). P. 1—20.

4. Соколов Л. В., Жуков А. А., Парфенов Н. М., Ану-
ров А. Е. Анаëиз совреìенных техноëоãий объеìноãо ìик-
ропрофиëирования креìния äëя произвоäства ÷увствитеëü-
ных эëеìентов äат÷иков и МЭМС // Нано- и ìикросистеì-
ная техника. 2014. № 10. С. 27—35.

5. Chutani R. K., Hasegawa M., Maurice V., Passilly N.,
Gorecki C. Single-step deep reactive ion etching of ultra-deep
silicon cavities with smooth sidewalls // Sensors and Actuators A:
Physical. 2014. Vol. 208. P. 66—72.

6. Lee C. G. N., Kanarik K. J., Gottscho R. A. The grand chal-
lenges of plasma etching: a manufacturing perspective // Journal of
Physics D: Applied Physics. 2014. Vol. 47, (273001). P. 1—9.

7. Парфенов Н. М. Анаëити÷еские иссëеäования совре-
ìенных способов ìикропрофиëирования креìниевых пëас-
тин с КНИ-ãетероструктурой // Нано- и ìикросистеìная
техника. 2015. № 1 (174). С. 8—14.

8. Meng L., Yan J. Effect of process parameters on sidewall
damage in deep silicon etch // Journal of Micromechanics and
Microengineering. 2015. Vol. 25. P. 1—8.

9. Gosalvez M. A., Nieminen R. M., Kilpinen P., Haimi E.,
Lindroos V. Anisotropic wet chemical etching of crystalline sili-
con: atomistic Monte-Carlo simulations and experiments // Ap-
plied Surface Science. 2001. Vol. 178. P. 7—26.

10. Gosalvez M. A., Foster A. S., Nieminen R. M. Atomistic
simulations of surface coverage effects in anisotropic wet chem-
ical etching of crystalline silicon // Applied Surface Science.
2002. Vol. 202. P. 160—182.

11. Gosalvez M. A., Sato K., Foster A. S., Nieminen R. M.,
Tanaka H. An atomistic introduction to anisotropic etching //
Journal of Micromechanics and Microengineering. 2007. Vol. 17.
P. S1—S26.

12. Zhou Z. F., Huang Q. A., Li W. H., Deng W. A cellular
automaton-based simulator for silicon anisotropic etching proc-
esses considering high index planes // Journal of Micromechan-
ics and Microengineering. 2007. Vol. 17. P. S38—S49.

13. Gosalvez M. A., Xing Y., Sato K., Nieminen R. M. Atom-
istic methods for the simulation of evolving surfaces // Journal of
Micromechanics and Microengineering. 2008. Vol. 18. P. 1—17.



НАНО- И МИКРОСИСТЕМНАЯ ТЕХНИКА, Том 19, № 3, 2017162

14. Xing Y., Gosalvez M. A., Sato K., Tian M., Yi H. Evolu-
tionary determination of kinetic Monte-Carlo rates for the simula-
tion of evolving surfaces in anisotropic etching of silicon // Journal
of Micromechanics and Microengineering. 2012. Vol. 22. P. 1—12.

15. Юхневич А. В., Майер И. А., Усенко А. Е. К ìо-
äеëированиþ техноëоãии изãотовëения креìниевых
МЭМС/НЭМС приборов // Теорети÷еская и прикëаäная
ìеханика: ìежäунар. нау÷.-техн. сб. Вып. 28. Минск: БНТУ,
2013. С. 123—126.

16. Montoliu C., Ferrando N., Gosalvez M. A., Cerda J., Co-
lom R. J. Implementation and evaluation of the Level Set meth-
od: Towards efficient and accurate simulation of wet etching for
microengineering applications // Computer Physics Communi-
cations. 2013. Vol. 184. P. 2299—2309.

17. Ferrando N., Gosalvez M. A., Ayuela A. Evolutionary Ki-
netic Monte Carlo: Atomistic Rates of Surface-Mediated Proc-
esses from Surface Morphologies // The Journal of Physical
Chemistry C. 2014. Vol. 118. P. 11636—11648.

A. V. Yukhnevich, Ph. D., Leading Researcher, yukhnevich@bsu.by, I. A. Maier, Research Engineer, 
imaier@mail.ru, A. E. Usenko, Ph. D., Associate Professor, alexandrausenka@mail.ru
Research Institute for Physical and Chemical Problems of Belarus State University, Minsk, 220030 Belarus

Corresponding author: 
Yukhnevich Anatoliy V., Ph. D., Leading Researcher, Research Institute for Physical and Chemical Problems of Belarus 
State University, Minsk, 220030, Belarus, e-mail: yukhnevich@bsu.by

Concerning NEMS Production Technology

For citation:
Yukhnevich A. V., Maier I. A., Usenko A. E. Concerning NEMS Production Technology, Nano- i Mikrosistemnaya 
Tehnika, 2017, vol. 19, no. 3, pp. 158—164.

DOI: 10.17587/nmst.19.158-164

Miniaturization of devices is one of the important trends
in development of the technology. This work is devoted to use
of computer simulation for improvement of the masked crys-
tal dissolution (MCD) — one of the efficient methods widely
used in production of the miniature devices. Such products
are manufactured by a group method in several stages by dis-
solution of a perfect crystal in the windows of the masks de-
posited on a surface. At each stage the necessary topology of
the masks is formed by micro- and nano- lithography. The
given technology can be used, for example, for manufacturing
of complex 3D-designs of MEMS/NEMS devices like gyro-
scopes and accelerometers on the basis of the single-crystal-
line silicon. The limit technical parameters of such devices
depend on the precision of manufacturing of the forms of the
parts, and on the quality of their surfaces.

Improvement of the technologies on the way to a natural
limit of miniaturization of the products — to the atomic dimen-
sions of parts, requires the corresponding precision of manu-
facturing. This is possible, for example, due the approaches
based on atom-by-atom assemblage of the designs by the
probe methods [1, 2]. However, such technologies are com-
plex and unproductive. МCD is characterized by the highest ef-
ficiency among the known technologies. The atomic precision in
formation of the designs, using it, is also possible, but is difficult
to achieve owing to an insufficient level of knowledge of the
mechanism of occurrence and development of the surface de-
fects on a crystal surface during dissolution in various envi-
ronments. The widespread MCD technologies are based on

plasma and liquid dissolution. However, the surfaces of the mi-
croparts formed by the given methods, are not planar enough,
they have a difficult to control relief with details of the size up
to 10 nm and over. The size of the surface defects increases with
an increase of the depth of etching of a crystal [3—8].

For the perspective micro- and nano-tehnologies, forma-
tion of the atomic-level smooth surfaces with a set crystallo-
graphic orientation would be preferable. One of the effective
components of the studying and perfection of dissolution of
a crystal is its simulation at the atomic level. In respect to the
silicon crystals it was applied in [9—17]. The models are re-
alized in the form of the computer programs based on pres-
entation of dissolution as a sequence of the elementary ac-
tions — removal of one or several surface atoms selected in a
random way. In such programs the atoms are classified de-
pending on the specific features of the arrangement of the
neighboring atoms at their tetrahedral coordination. In the
computer experiments the following basic parameters are set:
probabilities (speeds) of removal of the atoms of various types,
crystallographic orientation and a microstructure of the initial
surface, the form of the mask, and the depth of etching. The
resulting micro- and nano-structures are visualized with the
necessary accuracy, including the atomic resolution.

The basic difference of the models is in ways of division
of the surface atoms to various types and in specific features
of selection of the next atoms for the removal. For example,
in the model presented in [15], 139 types of the surface atoms
are considered, classified by the number of the first and second
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The article is devoted to a possibility of reduction of the dimensions of MEMS, NEMS and other miniature devices in the tech-
nology of their production by the methods of masked crystal dissolution. This requires the use of special solvents, which ensure an
ideal surface polishing. A way of development of such yet unknown solvent is proposed. It is based on a computer simulation of the
dissolution process at the atomic level. An example of the solvent model, which allows us to obtain a perfect polishing of the surface
(001) of the diamond-like crystals, is presented.
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direct neighbors, and also by their belonging to the surface ones
(the number of the first neighbors is less than four), or to the
volume ones (the number of the first neighbors equals to four).
During the work of the corresponding computer program, a set
number of cycles — "removals" of the single atoms is carried
out. Selection of a concrete atom for removal in a cycle is car-
ried out by the kinetic method of Monte-Carlo with the use of
the calculated number of the atoms of each type at a given
stage of the experiment and knowledge of the set of values of
removal probabilities of the atoms in the model (SPM).

The adequacy of a model to a real MCD is estimated by
a comparison of the resulting forms of the micro- and nano-
objects, received in the computer and natural experiments un-
dertaken in similar conditions. A degree of similarity testifies
to the degree of adequacy of a considered model, including
the atomic-molecular level of conformity of the real events on
a crystal surface to their presentation in a model. The best
presentation is contained in the SPM structure of the most
adequate model, obtained during the comparative computer
and natural experiments. The works on atomic simulation of
dissolution of a silicon crystal determined the models, most ad-
equate to the process of etching in the widely used anisotropic
solvents, such as solutions of potassium hydroxide (KOH) and
solutions of tetramethyl ammonium (TMAH). The degree of
identity of the resulting micro- and nanoobjects, generated in
the natural and computer experiments, in most works were
determined by the external similarity of their forms without a
detailed comparison of the atomic structure of the surfaces.

The aim of the work is to outline solutions to certain per-
spective technological tasks. Atomic simulation is expected to
reveal the basic technological conditions, allowing us to realize
the ultimate possible (atomic) accuracy of formation of parts of
silicon micro- and nanoobjects during their manufacturing by
MCD method. At the present stage a feasibility of formation of
the atomic-level smooth surfaces with the technologically de-
manded orientation of type (001) is studied. A key condition
for solving the problem is application of the special aniso-
tropic solvents of a silicon crystal. A result of the work of such
solvents on crystal surface with an orientation close to (001),
containing various defects, should be formation of "the ideal"
surfaces of Si(001). Compositions suitable for this (liquids,
gas, plasma) are not known.

The work considers a possible initial stage of synthesis of
such solvents. It is based on an atomic simulation of the ele-
mentary processes of dissolution and definition of those, which
lead to an ideal smoothing of the originally disordered surface.
During the tests the various versions of the Diamond models,
intended for studying of dissolution of diamond-like crystals,
were developed. In such models the processes of elimination
of various defects on (001)-surface were determined. It was
established that the models envisaging an ideal surface pol-
ishing should take into account the influence of the secondary
indirect neighbors of atoms of the crystal on the speed of the
elementary reactions with its participation. We should point
out that the model considered in [15], in which these type of
atoms are not considered, does not allow us to study forma-
tion of a perfect surface Si(001).

One of the suitable models Diamond-4 is presented in the
given work. It considers 129 types of the surface atoms dif-
fering by the number of their neighbors. Each type can be des-
ignated by three numbers ( f, ds, ns), where f is the number of
the first neighbors (atom connectivity); ds is the number of its
direct second neighbors, ns is the number of the indirect sec-
ond neighbors. For example, the atoms in the first layer of an

ideal surface (001) belong to type (262). The model includes
40 types of singly connected atoms ( f = 1), 49 two- connected
atoms ( f = 2) and 40 types of three-connected atoms ( f = 3)
without taking into account the orientation distinctions of the
structural isomers. The operating circuit of corresponding com-
puter program and its key parameters are presented in fig. 1:
[0N1 — 0N129] — a set of numbers of the atoms of all types
on the initial surface (001) of the crystal (with mask, if nec-
essary), characterizing its relief; [P1 — P129] — SPM of the
solvent model; N — number of the cycles equal to the number
of the atoms removed in the computer experiment; M — the
cycle number, in which Mni atom is deleted.

The computer experiment includes two initial stages:
1) setting of the size and the form of the initial sample of a
perfect crystal with a lattice of a diamond type and surface
(001); 2) disordering of this surface with formation of various
defects. The aim of the research and of the series of experi-
ments is a search for a model of an ideal polishing solvent, the
work of which consists in removal of any surface defects (001)
and it comes to the end with an automatic stop of the process
at formation of an atomic-level smooth surface. Specific fea-
tures of SPM in such a model will contain detailed informa-
tion concerning the elementary acts, necessary for realization
of the required atomic-molecular process. Knowledge of the
features will ensure a proper orientation in determination of
the composition of the real required polishing solvent and a
way of its application.

Search for a model and the corresponding SPM is a chal-
lenge, especially in the case of big number of the surface atom
types. Our research offers to approach the problem with the
use of only two limiting values of 1 and 0 for the probabilities
of removal of all the atoms. In this case there is an accessible
possibility to discover a trial model of the required polishing
solvent (the necessary types of the surface atoms) and the cor-
responding SPM (distribution of the probability values by all
the types of the atoms). Series of the computer experiments
are carried out for removal of the defects on the surface (001)
in various trial models of polishing dissolution. The experi-
ments begin with formation and removal of the elementary
surface defects, such as a single vacancy in the top layer of the
atoms. In the subsequent experiments the atomic structure of
the defects becomes more complex, their number increases
and the character of distribution by depth on the disordered
(rough) surface changes. It is important to consider all kinds
of defects, which can be formed during a real dissolution of a
real crystal. Diamond-4 program makes it possible to form
surface defects with an atomic structure of any complexity by
manipulation of single atoms of a crystal (removal or inclu-
sion of new one) on a detailed image of the near-surface area.

In the experiments it is rather simple to define the types
of atoms, which in a model should have the greatest or the
lowest probability of a removal, equal, accordingly, to 1 and 0.
The found trial model includes information on the nature of
those elementary stages of dissolution, realization of which is
essentially necessary for obtaining of the expected result. In-
deed, it is possible to consider SPM as a list of possible ele-
mentary stages (removals of atoms), with information on
probability of realization and content (the local atomic struc-
ture before and after removal) of each of them. It is essential,
that in SPM of the offered model the stages are divided into two
kinds: the most probable and the least probable. This division
is strictly specific for various models of dissolution. It opens a
possibility of an aprioristic estimation of the quality of the re-
quired solvent at the subsequent stages of its development.
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At those stages theoretical estimations will be done of the
suitability of the new solvents with a presumably suitable
composition, on their ability to carry out an ideal polishing of
the surface. Such estimations can be based on calculation of
the energies of interactions of the crystal atoms with the mol-
ecules, ions, and electrons of the required solvent with ac-
count of the information concerning the local crystal struc-
ture before and after removal of each atom. A comparison of
the removal probabilities, calculated in such a way, with the
probabilities included in SPM of trial model, will allow us to
single out the most suitable compositions from the tested
ones. The candidates for the required solvents will be the
compositions, for which the calculated probabilities of the re-
moval of atoms of various types correspond in the greatest de-
gree to the content of SPM of the singled out trial model.

During the tests of Diamond-4 model the SPM was found,
suitable for the estimation. The incoming values of the prob-
ability were determined in the following way: value 1 was giv-
en to the probabilities of removal of the singly connected at-
oms; the probabilities of the removal of the two-connected
and three-connected atoms were determined during the com-
puter experiences for removal of various surface defects (001),
beginning from an elementary vacancy of a single or pair
types. In each experiment on the image of the surface near a
defect those atoms of the crystal lattice were selected, which
had to be removed by all means during the dissolution in order
to consider the defect "as etched". The probabilities of the re-
moval of such atoms got value 1 in НВМ of the trial model.
This value for the given type of atoms was preserved in the sub-
sequent experiments with the other defects. During the ex-
periments the other types of the atoms were defined, to which
the probabilities of the removal also got value 1, if their re-
moval was necessary for "etching" of the new defects. As a re-
sult, the SPM structure, optimal for the required process of
"an ideal" polishing of a surface was found. The optimal was
considered the НВМ, containing the minimal number of the
two-connected and three-connected atoms of value 1.

As a result of the experiments with Diamond-4 model it
was discovered, that the optimal trial SPM for it was the one,
in which out of 49 types of the two-connected atoms only 8 had
the probabilities of removal equal to 1. Those were types were
(220), (230), (240), (241), (250), (251), (252) and (261). The
other two-connected and three- connected types of the sur-
face atoms were characterized by a zero probability of a re-
moval. An example of the work of the trial model of a pol-
ishing solution is shown in fig. 2 (see the 3-rd side of cover).

The search for a composition of a real solution should take
into account the found change of the local atomic structure
of a crystal before and after removal of each atom. The char-
acter of the change contains in the SPM structure defined
during the computer experiments, because a known structure
of arrangement of the neighboring atoms corresponds to each
type of the atoms. The assumption concerning preservation of
the tetrahedral coordination of atoms before and after removal
is an admissible assumption at the first stage of development of
the required solvent. The approach to development of the pol-
ishing solvents for the crystals of a diamond type can be used
for consideration of the crystals of the others crystal systems.

Conclusion

Obtaining of an atomic resolution was considered for
manufacturing of extremely tiny devices by the method of the
masked crystal dissolution. The development of the unknown
solvents, allowing us to form parts of the devices with an

atomic-level smooth surface, is proposed to begin with the
dissolution simulation at the atomic level and determination
of the elementary stages, the realization of which is necessary
for formation of the set geometry. A possible way for obtain-
ing of a perfect surface (001) of the crystals of the diamond
type, for example, silicon monocrystals, was outlined.
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ÊÎÍÂÅÉÅÐÍÎÅ ÑÓÌÌÈÐÎÂÀÍÈÅ Ñ ÈÑÏÎËÜÇÎÂÀÍÈÅÌ 
ÑÀÌÎÑÈÍÕÐÎÍÍÛÕ ÑÕÅÌ

Введение

Саìосинхронные схеìы (СС-схеìы) не зави-
сят от скорости и от заäержек сиãнаëов в схеìах.
К свойстваì безоøибо÷ной работы, присущиì
СС-схеìаì, относят отказобезопасностü, расøи-
ренный теìпературный äиапазон экспëуатаöии,
отсутствие оøибок, ранее называеìых сбояìи,
отсутствие "ãонок сиãнаëов" при ëþбых коне÷ных
заäержках эëеìентов [1—3]. Отказобезопасностü
тоëкуется как остановка работы СС-схеìы, вы-
званная константныìи неисправностяìи, бëаãоäа-
ря ÷еìу СС-схеìы испоëüзуþтся в высоконаäеж-
ных вы÷исëитеëüных коìпëексах [1, 4].
Дëя построения СС-схеì требуется саìосинх-

ронизируþщийся коä, в ка÷естве котороãо буäеì
испоëüзоватü парафазный коä, и äвухфазная орãа-
низаöия протокоëа. В рабо÷ей фазе протокоëа вы-
поëняþтся необхоäиìые функöионаëüные преоб-
разования, в спейсерной фазе (поäãотовитеëüной)
происхоäит обнуëение всех вхоäных сиãнаëов. Оп-
реäеëение окон÷ания перехоäных проöессов и их
äëитеëüности в кажäой фазе явëяется основной за-
äа÷ей при функöионировании и синтезе конвейер-
ных СС-схеì.
В работе [2] преäëаãаþтся схеìотехни÷еские ре-

øения äëя инäикаöии ìоìента окон÷ания рабо÷ей

фазы коìбинаöионных схеì. Оäнако в этой рабо-
те отсутствуþт реøения по опреäеëениþ окон÷ания
спейсерной фазы и орãанизаöии конвейерноãо ре-
жиìа обработки сиãнаëов. Ниже преäëаãается ìетоä
опреäеëения ìоìентов окон÷ания рабо÷ей и спей-
серной фаз по факти÷ескоìу заверøениþ перехоä-
ных проöессов и реаëизаöия на еãо основе кон-
вейерной СС-схеìы посëеäоватеëüноãо суììатора.

Построение конвейерной самосинхронной 
схемы сумматора

Преäëаãаеìая в настоящей работе конвейерная
СС-схеìа суììатора состоит из бëоков, показан-
ных на рис. 1.

"Запоìинаþщий эëеìент" осуществëяет хране-
ние äанных на вреìя их обработки. "Бëок обну-
ëения" в спейсерной фазе обнуëяет все вхоäы суì-
ìатора, а в рабо÷ей фазе переäает на еãо вхоäы
äанные. "Бëок коìбинаöионноãо суììатора" вы-
поëняет суììирование äанных в схеìе. "Форìиро-
ватеëü инäикаторноãо сиãнаëа", обрабатываþщий
сиãнаëы переноса суììатора, инäиöирует окон÷а-
ние перехоäных проöессов в рабо÷ей и спейсерной
фазах в кажäоì разряäе суììатора. "Запоìинаþ-
щий реãистр суììы" позвоëяет с÷итыватü и сохра-
нятü вы÷исëенные зна÷ения суììы. "Форìирова-
теëü сиãнаëа непрерывной обработки äанных" оп-
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реäеëяет äëитеëüностü рабо÷ей фазы и äëитеëüностü
спейсерной фазы суììатора и форìирует сиãнаë
"Старт", обеспе÷иваþщий посëеäоватеëüное с÷и-
тывание äанных и их непрерывнуþ обработку.
Управëение проöессоì непрерывноãо суììиро-

вания происхоäит сëеäуþщиì образоì. В спейсер-
ной фазе сиãнаëа "Старт", равноãо ëоãи÷ескоìу "0",
записываþтся äанные в "Запоìинаþщий эëеìент",
а "Бëок обнуëения" устанавëивает ëоãи÷еский "0"
на всех вхоäах суììатора. Посëе окон÷ания спей-
серной фазы (окон÷ание проöесса обнуëения вы-
хоäов суììатора) сиãнаë "Старт" устанавëивается
"Форìироватеëеì сиãнаëа непрерывной обработ-
ки äанных" в состояние ëоãи÷еской "1", запрещает
записü инфорìаöии в "Запоìинаþщий эëеìент" и
иниöиирует проöесс вы÷исëения суììы (рабо÷ая
фаза). На выхоäе суììатора по заверøениþ про-
öесса суììирования устанавëивается зна÷ение суì-
ìы, которое и записывается в "Запоìинаþщий ре-
ãистр суììы". Наступает сëеäуþщая спейсерная
фаза и проöесс повторяется.
Такиì образоì, преäëоженная схеìа явëяется

саìосинхронизируеìой и саìотактируеìой, реа-
ëизуþщей проöесс непрерывной поäа÷и вхоäных
äанных в схеìу по ìере окон÷ания проöеäуры пре-
äыäущих вы÷исëений.

Рассìотриì построение и
функöионирование бëоков кон-
вейерноãо суììатора.

Запоминающий элемент

В ка÷естве запоìинаþщеãо
эëеìента ìожет бытü испоëüзо-
вана схеìа äëя запоìинания оäи-
но÷ных сиãнаëов, привеäенная в
работе [5]. Моäифиöированный
запоìинаþщий эëеìент с управ-
ëяþщиì сиãнаëоì "Старт" пока-
зан на рис. 2.
В спейсерной фазе транзисторы

VТ1, VТ4 открываþтся и происхо-
äит записü вхоäноãо сиãнаëа Ai в
"защеëку", выпоëненнуþ на ин-
верторах DD1, DD2. В рабо÷ей фа-
зе транзисторы VT1, VT4 закрыва-

þтся, и "защеëка" запоìинает сиãнаë Ai в пряìой и
инверсной форìах, реаëизуя парафазный коä.
Дëя обеспе÷ения работоспособности запоìи-

наþщеãо эëеìента необхоäиìо, ÷тобы токи насы-
щения МОП-транзисторов VT1—VT4 и транзисто-
ров инвертора DD1 быëи в 3—4 раза боëüøе токов
транзисторов инвертора DD2. Такое соотноøение
токов обеспе÷ивается выбороì топоëоãи÷еских раз-
ìеров транзисторов. Дëя транзисторов VT1—VT4
и инвертора DD1 øирина затвора ìожет бытü вы-
брана равной 2,0 и 1,2 ìкì (äëя p- и n-канаëüных
транзисторов соответственно). Тоãäа МОП-тран-
зисторы инвертора DD2 ìоãут иìетü øирину за-
твора 0,8 ìкì (p-канаëüный транзистор) и 0,45 ìкì
(n-канаëüный транзистор). При этоì äëина кана-
ëа всех транзисторов выбирается равной 0,18 ìкì.
Токи таких МОП-транзисторов равны 0,8 ìА и
0,25 ìА соответственно. Зна÷ения токов поëу÷ены
в проãраììе OrCAD 16.6 при испоëüзовании ìо-
äеëи МОП-транзисторов BSIM3. Периìетр и пëо-
щаäü обëастей стока и истока расс÷итаны по ìето-
äике, преäëоженной в [6].

Блок обнуления

На рис. 3 показана схеìа "Бëока обнуëения",
выпоëненная на ëоãи÷еских эëеìентах "2И".

Рис. 3. Блок обнуления
Fig. 3. Zeroing unit

Рис. 2. Запоминающий элемент
Fig. 2. Storage element

Рис. 1. Структурная схема конвейерного СС-сумматора
Fig. 1. Structural circuit of the pipeline SS adder
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В рабо÷ей фазе сиãнаë "Старт" равен ëоãи÷еской
"1" и "Бëок обнуëения" переäает вхоäные äанные
(Аi, , Вi и ) на выхоäы бëока. В спейсерной
фазе (коãäа сиãнаë "Старт" равен ëоãи÷ескоìу "0")
происхоäит обнуëение всех сиãнаëов, поступаþ-
щих на вхоä суììатора.

Блок комбинационного сумматора

Все оäноразряäные суììаторы работаþт в па-
рафазноì коäе со спейсероì (ПФС-коäе) и соеäи-
нены посëеäоватеëüно. Испоëüзование ПФС-коäа
озна÷ает, ÷то при обнуëении всех вхоäных сиãна-
ëов (спейсерная фаза) обнуëяþтся и все выхоäные
(пряìые и инверсные) сиãнаëы.
Поëный оäноразряäный суììатор построен по

структурной схеìе, показанной на рис. 4.
В схеìе, привеäенной на рис. 4, А и В — скëа-

äываеìые сиãнаëы. Сиãнаëы суììы S и Sout равны:

S = A ⊕ B = •B + A• , (1)

Sout = S ⊕ Cin = S•  + •Cin.(2)

Инверсный сиãнаë  äëя
ПФС-коäа опреäеëяется соотно-
øениеì

 = A•B + • . (3)

Пряìой сиãнаë переноса Cout
расс÷итывается по форìуëе

Cout = A•B + Cin•S. (4)

Инверсный сиãнаë переноса
äëя ПФС-коäа равен

 = (  + )•(  + ). (5)

Дëя поëусуììатора:

Sout = A ⊕ B; (6)

Cout = A•B; (7)

 =  + . (8)

На основе выражений (1)—(8) функöионаëüные
бëоки суììатора ìоãут бытü реаëизованы ëибо на
схеìах, состоящих из форìироватеëей нуëей на
p-МОП-транзисторах и форìироватеëей еäиниö
на n-МОП-транзисторах [7], ëибо на станäартных
ëоãи÷еских эëеìентах.

Формирователь индикаторного сигнала

Инäикаторные сиãнаëы соäержат инфорìа-
öиþ об окон÷ании перехоäных проöессов в коì-
бинаöионноì устройстве [1]. При этоì сиãнаëы,
из которых форìируется инäикаторный сиãнаë,
äоëжны изìенятüся в кажäой фазе тоëüко оäин
раз. В СС-схеìе суììатора такиì сиãнаëоì явëя-
ется выхоä переноса кажäоãо разряäа суììатора.
Провеäя ëоãи÷еское сëожение пряìоãо выхоä-

ноãо переноса Cout i и еãо инверсноãо зна÷ения в
ПФС-коäе , поëу÷аеì инäикаторный сиãнаë
в i-ì разряäе суììатора Ii:

Ii = Cout i ∨ .

Форìирование инäикаторноãо сиãнаëа при
внеøней орãанизаöии рабо÷ей и спейсерной фаз
привеäено на рис. 5.
Посëе окон÷ания спейсерной фазы пряìые и

инверсные зна÷ения выхоäноãо переноса равны
ëоãи÷ескоìу "0". В рабо÷ей фазе оäин из парафаз-
ных сиãнаëов переноса по окон÷ании перехоäноãо
проöесса в ìоìент вреìени t1 устанавëивается в
ëоãи÷ескуþ "1", поэтоìу инäикаторный сиãнаë ста-
новится равныì ëоãи÷еской "1". В спейсерной фазе
в ìоìент обнуëения (t2) пряìоãо и инверсноãо сиã-
наëов инäикаторный сиãнаë становится равныì
ëоãи÷ескоìу "0".

Ai Bi

Рис. 4. Полный одноразрядный сумматор, работающий в ПФС-
коде
Fig. 4. Entire single-digit adder working in PPC code

A B

Cin S

S

S A B

Cout A B Cin S

Cout A B

Cout i

Cout i

Рис. 5. График формирования индикаторного сигнала при использовании ПФС-кода
Fig. 5. Diagram of generation of the indication signal with the use of PPC code
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Формирователь сигнала 
непрерывной обработки данных

Схеìа форìироватеëя привеäена на рис. 6.
Он состоит из форìироватеëя окон÷ания рабо-

÷ей фазы, форìироватеëя окон÷ания спейсерной
фазы, äвух JK-триããеров со с÷етныì вхоäоì и эëе-
ìента "Искëþ÷аþщее ИЛИ—НЕ".
Вхоäныìи сиãнаëаìи форìироватеëей явëяþт-

ся инäикаторные сиãнаëы I0, I1, ..., In. Лоãи÷еское
переìножение всех инäикаторных сиãнаëов с ин-
вертированиеì резуëüтата образует сиãнаë ОР, от-
риöатеëüный фронт котороãо соответствует окон-
÷аниþ рабо÷ей фазы суììатора:

OP = ,

ãäе n — ÷исëо разряäов суììатора. 
Есëи приìенитü ко всеì инäикаторныì сиãна-

ëаì операöиþ ëоãи÷ескоãо сëожения, то поëу÷иì
сиãнаë ОС, отриöатеëüный фронт котороãо соот-
ветствует окон÷аниþ спейсерной фазы суììатора: 

OC = I0 ∨ I1 ∨ ... ∨ In.

При этоì поëу÷енный сиãнаë
ОС ãарантирует, ÷то все разряäы
суììатора буäут обнуëены.
Графики рассìотренных сиã-

наëов привеäены на рис. 7.
Как виäно из рис. 7, посëе

окон÷ания рабо÷ей и спейсерной
фаз в сиãнаëах ОР и ОС фрìиру-
ется отриöатеëüный фронт, кото-
рый перекëþ÷ает JK-триããеры.
Выхоäные сиãнаëы этих триããе-
ров (ТОР и ТОС) с поìощüþ схе-
ìы "Искëþ÷аþщее ИЛИ—НЕ"
преобразуþтся в управëяþщий
сиãнаë "Старт", состояние ëоãи-
÷ескоãо "0" котороãо соответству-
ет äëитеëüности спейсерной фа-

зы, а состояние ëоãи÷еской "1" — äëитеëüности
рабо÷ей фазы (рис. 8).
Из ãрафиков сëеäует, ÷то ввиäу запазäывания

сиãнаëа окон÷ания спейсерной фазы относитеëüно
сиãнаëа окон÷ания рабо÷ей фазы на вреìя, рав-
ное вреìени проöесса обнуëения, сфорìирован-
ный сиãнаë "Старт" ìожет управëятü конвейерныì
суììированиеì.

Запоминающий регистр суммы

Поскоëüку посëе окон÷ания проöесса вы÷исëе-
ний на÷инается спейсерная фаза, обнуëяþщая все
выхоäы суììатора, необхоäиì некоторый буфер,
сëужащий вреìенныì храниëищеì äëя вы÷исëен-
ных зна÷ений суììы. Он запоìинает суììу по от-
риöатеëüноìу фронту сиãнаëа "Старт" (посëе окон-
÷ания рабо÷ей фазы) и ìожет бытü выпоëнен на
D-триããерах с äинаìи÷ескиì управëениеì. Такой
запоìинаþщий реãистр позвоëяет хранитü и с÷и-
тыватü зна÷ения суììы с ìоìента их установëения
на выхоäах суììатора, во вреìя спейсерной фазы и
впëотü äо установëения новых выхоäных зна÷ений.

Рис. 8. Формирование сигнала "Старт"
Fig. 8. Generation of the Start signal

Рис. 7. Формирование сигналов окончания рабочей и
спейсерной фаз сумматора
Fig. 7. Generation of the signals of termination of the
working and the spacer phases of the adder

I0 I1 ... In⋅ ⋅ ⋅

Рис. 6. Схема формирователя сигнала непрерывной обработки данных
Fig. 6. Diagram of the generator of the signal of continuous data processing
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Моделирование конвейерной СС-схемы сумматора

Дëя иссëеäования øестнаäöатиразряäной кон-
вейерной схеìы суììирования быëа испоëüзована
САПР OrCad 16.6. Бëоки схеìы суììатора (äëя
ìëаäøеãо разряäа испоëüзуется поëусуììатор) вы-
поëнены на безынерöионных ëоãи÷еских эëеìентах,
взятых из бибëиотеки DIG_ABM. В бëоки ввеäе-
ны заäержки, соответствуþщие схеìаì, выпоëнен-
ныì на КМОП-транзисторах с топоëоãи÷ескиìи
разìераìи, привеäенныìи в запоìинаþщеì эëе-
ìенте äëя вхоäных транзисторов. В ка÷естве вхоä-
ных äанных испоëüзовано 16 сëу÷айных сëаãаеìых
(äаëее привоäятся в øестнаäöатери÷ноì коäе).
Среäи привеäенных сëаãаеìых выбран наихуäøий
сëу÷ай с ìаксиìаëüныì вреìенеì заäержки ìежäу
выхоäныì переносоì и сиãнаëоì в ìëаäøеì раз-
ряäе — FFFF + 1 = 10 000. При сëожении таких ÷и-
сеë вреìя распространения сиãнаëа ìаксиìаëüно
из-за тоãо, ÷то перенос форìируется посëеäова-
теëüно в кажäоì поëноì суììаторе. Резуëüтаты
ìоäеëирования привеäены на рис. 9.
На рис. 9 А и В — сиãнаëы на вхоäах суììатора;

Sout — выхоäной сиãнаë суììы; ОР и ОС — выхоä-
ные сиãнаëы форìироватеëей окон÷ания рабо÷ей
и спейсерной фаз соответственно; ТОР и ТОС —
выхоäные сиãнаëы JK-триããеров со с÷етныì вхо-
äоì, перекëþ÷аþщихся по отриöатеëüноìу фрон-
ту сиãнаëов OP и OC соответственно; Start — сиã-
наë, управëяþщий конвейерныì суììированиеì.
На рис. 9 не все суììы и сëаãаеìые виäны ввиäу

короткоãо рабо÷еãо öикëа. Сиìвоëаìи (*) обозна-
÷ены операöии суììирования, которые при увеëи-
÷ении ìожно рассìотретü на рис. 10.
Как виäно из ãрафиков, вреìя суììирования

16 сëу÷айных ÷исеë в конвейерной СС-схеìе со-
ставиëо 28 нс. Дëитеëüностü спейсерной фазы со-
ставëяет (0,2...0,6) нс, а äëитеëüностü рабо÷ей фа-
зы — (0,5...3,6) нс. При реаëизаöии рассìотренно-
ãо суììатора в виäе синхронной схеìы вреìя такта
необхоäиìо братü нескоëüко боëüøиì ìаксиìаëü-
ноãо зна÷ения äëитеëüности рабо÷ей фазы. Поэто-
ìу увеëи÷иì вреìя такта с 3,6 нс (ìаксиìаëüная
äëитеëüностü рабо÷ей фазы äëя проìоäеëирован-
ной схеìы) äо 4 нс. Тоãäа äëитеëüностü 16 тактов
составит 64 нс. Такиì образоì, произвоäитеëü-
ностü СС-схеìы увеëи÷ивается в 2,3 раза при про-
÷их ее преиìуществах.

Заключение

В работе преäëожены ìетоäы опреäеëения
окон÷ания проöессов суììирования и обнуëения
суììатора по факти÷ескоìу заверøениþ перехоä-
ных проöессов. Рассìотрен ìетоä форìирования
сиãнаëа непрерывной обработки äанных. Резуëü-
таты ìоäеëирования поäтвержäаþт правиëüностü
выбранных реøений. "Упëотнение" вы÷исëений за
с÷ет короткой операöии обнуëения повыøает про-
извоäитеëüностü суììатора.
Резуëüтаты иссëеäования поëу÷ены с испоëüзо-

ваниеì оборуäования Центра коëëективноãо поëü-

Рис. 9. Результат моделирования конвейерного шестнадцатиразрядного СС-сумматора
Fig. 9. Results of modeling of the pipeline 16-digit SS adder

Рис. 10. Увеличенный масштаб при моделировании шестнадцатиразрядного СС-сумматора
Fig. 10. Enlarged scale during modeling of the pipeline 16-digit SS adder
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зования и Нау÷но-образоватеëüноãо öентра "На-
нотехноëоãии", оборуäования стуäен÷ескоãо конс-
трукторскоãо бþро "Эëеìенты и приборы инерöи-
аëüных навиãаöионных систеì и робототехники"
Института нанотехноëоãий, эëектроники и прибо-
ростроения Южноãо феäераëüноãо университета
(ã. Таãанроã). 
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Introduction

The self-synchronizing circuits (SS circuits) do not de-
pend on the speed and delays of signals in the circuits. Among
the advantages of the faultless operation of SS circuits are fail-
ure-resistance, extended temperature range of operation, ab-
sence of failures and signal races at any end delays of the el-
ements [1—3]. Failure-resistance is interpreted as an inter-
ruption of work of the SS circuits, caused by constant mal-
functions, due to which SS circuits are used in highly reliable
computer complexes [1, 4].

Construction of SS circuits requires a self-synchronized
code, and as such we will use a paraphase code, and the dipha-
sic organization of the protocol. In the working phase of the
protocol the necessary functional transformations are carried
out, and in the spacer phase (preparatory) a zeroing of all the
input signals takes place. Definition of termination of the tran-

sient processes and their duration in each phase is the primary
aim for functioning and synthesis of the pipeline SS circuits.

In [2] the circuit solutions are offered for indication of the
moment of termination of the working phase of the combina-
tional circuits. However, it does not contain any solutions con-
cerning definition of termination of the spacer phase and or-
ganization of a pipeline mode of the signal processing. A meth-
od is offered for definition of the moments of termination of
the working and the spacer phases by the actual ending of the
transient processes and realization on its basis of the pipeline
SS circuit of a consecutive adder.

Construction of a pipeline self-synchronous circuit
of the adder

The offered pipeline SS circuit of the adder consists of the
units shown in fig. 1.

Received on September 26, 2016
Accepted on October 24, 2016

The article presents organization of a pipeline circuit for a self-synchronizing adder. The end moments of the transition processes
of the working phase and of the spacer phase are identified. Indication of the duration of the working process and of the nulling proc-
ess makes it possible to handle data continuously and thus organize a pipeline addition. The results of the SPICE—simulation of
the pipeline self-synchronizing adder and of the circuit performance are analysed.
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"The storage element" stores the data for the period of
their processing. "The zeroing unit" in the spacer phase nulls
all the inputs to the adder, and in the working phase transfers
the input data to it. "The unit of the combinational adder"
carries out summation of the data in the circuit. "The gener-
ator of the indication signal", processing signals of the adder
transfer, indicates termination of the transient processes in
the working and the spacer phases in each category of the
adder. "The storage register of the sum" allows to read and
keep the calculated values of the sum. "The generator of the
signal of the continuous data processing" defines duration of
the working phase and duration of the spacer phase of the
adder, and forms the "Start" signal ensuring a consecutive data
reading and their continuous processing.

Control of the process of the continuous summation pro-
ceeds in the following way. In the spacer phase of the "Start"
signal, equal to logical "0", the data are recorded into the stor-
age element, while "the zeroing unit" establishes the logical
"0" at all the inputs to the adder. After termination of the
spacer phase (termination of zeroing of the outputs of the
adder) the Start signal is established by the generator of the
signal of the continuous data processing in the state of logical
"1", and it forbids data recording in the storage element and
initiates sum calculation (the working phase). At the adder
output after termination of the summation a sum is estab-
lished, which is recorded in the storage register of the sum.
The next spacer phase comes and the process is repeated.

Thus, the proposed circuit is self-synchronized and self-
actuated, realizing the process of a continuous supply of the
input data to the circuit alongside the termination of the pro-
cedure of the previous calculations.

Let us consider construction and functioning of the units
of the pipeline adder.

Storage element

As a storage element the circuit for storing of the single
signals, presented in the work [5], can be used. A modified
storage element with Start control signal is shown in fig. 2.

In the spacer phase transistors VT1, VТ4 open and the in-
put signal Ai is recorded in "the latch" made in inverters DD1,
DD2. In the working phase transistors VT1, VT4 are closed,
and "the latch" remembers Ai signal in the direct and inverse
forms, realizing a paraphase code.

In order to ensure operability of the storage element
it is necessary, that the saturation currents of MOS transis-
tors VT1—VT4 and the inverter DD1 transistors should be
3—4 times bigger than the currents of the transistors of in-
verter DD2. Such correlation of currents is ensured by selec-
tion of the topological sizes of the transistors. For transistors
VT1—VT4 and inverter DD1 the width of a gate can be cho-
sen equal to 2.0 μm and 1.2 μm (for p- and n-channel tran-
sistors, accordingly). Then the MOS transistors of inverter
DD2 can have the width of the gate of 0.8 μm (p-channel
transistor) and 0.45 μm (n-channel transistor). At that, the
length of the channel of all the transistors is selected as equal
to 0.18 μm. The currents of such MOS transistors are equal
to 0.8 mА and 0.25 mА, accordingly. The currents’ values are
received in OrCAD 16.6 program with the use of BSIM3 model
of MOS transistors. The perimeter and the areas of the drain
and the source are calculated by the technique offered in [6].

The zeroing unit

Fig. 3 presents the circuit of the zeroing unit, made on 2I
logic elements.

In the working phase the Start signal is equal to logical "1"
and the zeroing unit transfers the input data (Аi, , Вi, )
to the unit outputs. In the spacer phase (when the Start signal
is equal to logical "0") a zeroing of all the signals coming to
the adder’s input takes place.

The unit of the combinational adder

All the single-digit adders work in a paraphase code with
a spacer (PPC code) and are connected in series. The use of
PPC code means, that during zeroing of the input signals (the
spacer phase) all the output (direct and inverse) signals are al-
so nulled.

The entire single-digit adder is constructed in accordance
with the circuit presented in fig. 4.

In the circuit presented in fig. 4, A and B are the summed
up signals. Signals of the sum of S and Sout are equal to:

S = A ⊕ B = •B + A• , (1)

Sout = S ⊕ Cin = S•  + •Cin. (2)

The inverse signal  for PPC code is determined by the
following correlation:

 = A•B + • . (3)

The direct transfer signal of Cout is calculated by the formula

Cout = A•B + Cin•S. (4)

The inverse transfer signal for POC code is equal to

 = (  + )•(  + ). (5)

For a half-adder:
Sout = A ⊕ B, (6)

Cout = A•B, (7)

 =  + . (8)

On the basis of expressions (1)—(8) the functional units of
the adder can be realized either on the circuits consisting of
the generators of zeros on p-МОS transistors and generators
of units on n-МОS transistors [7], or on the standard logical
elements.

Generator of the indication signal

Indication signals contain information concerning termi-
nation of the transient processes in the combinational device
[1]. At that, the signals, from which the indication signal is
generated, should change in each phase only once. In the
adder’s SS circuit such a signal is the output of transfer of
each digit of the adder.

By summing up logically the direct output transfer of Cout i
and its inverse value in PPC code , we get the indication
signal in i-digit of adder Ii:

Ii = Cout i ∨ . 

Generation of the indication signal at the external organ-
ization of the working and spacer phases is presented in fig. 5.

After termination of the spacer phase the direct and in-
verse values of the output transfer are equal to logical "0". In
the working phase one of the paraphase transfer signals after
termination of the transient process at the moment of t1 is set
into logical "1", therefore the indication signal becomes equal
to logical "1". In the spacer phase at the moment of zeroing
(t2) of the direct and the inverse signals the indication signal
becomes equal to logical "0".

Ai Bi

A B

Cin S

S

S A B

Cout A B Cin S

Cout A B

Cout i

Cout i
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Generator of the signal of continuous data processing

The generator circuit is presented in fig. 6. It consists of
the generator of the termination of the working phase, the
generator of termination of the spacer phase, two JK-triggers
with a count input and an "OR-NOT Excluding" element.

The input signals of the generators are indication signals
I0, I1, ..., In. A logical multiplication of the indication signals
with inversion of the result forms ОР signal, the negative front
of which corresponds to the termination of the working phase
of the adder:

OP = ,

where n — number of digits of the adder. 
If we apply an operation of a logical addition to all the in-

dication signals, we will receive ОС signal, the negative front
of which corresponds to the termination of the spacer phase
of the adder:

OC = I0 ∨ I1 ∨ ... ∨ In.

At that, the received OS signal guarantees, that all the dig-
itss of the adder will be nulled.

The diagrams of the considered signals are presented in
fig. 7. After termination of the working and the spacer phases
in ОР and OS signals a negative front is formed, which
switches the JK triggers. By means of the Excluding OR-NOT
circuit the output signals of these triggers (ТОР and ТОС) are
transformed into the Start control signal, the logical "0" state
of which corresponds to duration of the spacer phase, and the
state of logical "1" — to duration of the working phase (fig. 8).

From the diagrams it follows, that in view of a delay of the
termination signal of the spacer phase in relation to the signal
of termination of the working phase for the time, equal to the
time of the process of zeroing, the generated Start signal can
control the pipeline summation.

The storage register of the sum

Since after termination of the calculation process the
spacer phase, nulling all the outputs of the adder, begins, a
certain buffer is necessary, serving as a temporary storage for
the calculated values of the sum. It remembers the sum on the
negative front of the Start signal (after termination of the
working phase) and can be implemented on D-triggers with
a dynamic control. Such a storage register allows us to store
and read the values of the sum from the moment of their ap-
pearance on the adder outputs, during the spacer phase and
up to appearance of new output values.

Modeling of the pipeline SS circuit of the adder

For research of the 16-digit pipeline circuit of summation
the OrCad 16.6 CAD is used. The units of the circuit of the
adder (for the low-order digit a half-adder is used) are made
on the inertialess logical elements from DIG_ABM library.
The delays are introduced into the units, corresponding to the
circuits, based on KMOS transistors with the topological sizes
presented in the storage element for the input transistors. As
the input data the sixteen random composed data (presented
below in a sexadecimal code) are used. From among the pre-
sented summands the worst case is chosen with the maximal
time of delay between the output transfer and the signal in the
low-order digit of — FFFF + 1 = 10 000. During addition of
such numbers the time of propagation of the signal is maxi-
mal, because the transfer is formed consistently in each full
adder. The results of the modeling are presented in fig. 9.

In fig. 9 А and В — signals at the inputs of the adder; Sout —
output signal of the sum; ОР and ОС — the output signals of
the generators of termination of the working and the spacer
phases, accordingly; ТОР and ТОС — the output signals of JK
triggers with a count input switching by the negative front of
OP and OC signals, accordingly; Start — the signal, which
controls the pipeline summation. Fig. 9 presents not all the
sums and summands because of a short working cycle. Sym-
bols (*) designate operations of summation, which, increased,
can be viewed in fig.10.

As it is apparent from the diagrams, the time of summa-
tion of 16 random numbers in the pipeline SS circuit is 28 nS.
Duration of the spacer phase is (0.2...0.6) nS, and duration of
the working phase — (0.5...3.6) nS. During realization of the
considered adder in the form of a synchronous circuit it is
necessary to assume that a step time is somewhat bigger than
the maximal value of duration of the working phase. There-
fore we will increase the time of a step from 3.6 nS (the max-
imal duration of the working phase for the modeled circuit)
up to 4 nS. Then, duration of 16 steps will be 64 nS. Thus, the
productivity of the SS circuit increases 2.3 times with preser-
vation of all its other advantages.

Conclusion

This work presents methods for definition of termination
of the processes of summation and zeroing of the adder by the
actual ending of the transient processes. The method for gen-
eration of a signal of continuous data processing is considered.
The results of modeling prove the correctness of the selected
solutions. "Consolidation" of the calculations due to a shorter
operation of zeroing raises the productivity of the adder.

The results were received with the use of equipment of the
Center of Collective Use and Nanotechnologies Scientific-
educational Centre, equipment of the students' design office
Elements and Devices of the Inertial Navigating Systems and
Robotics of the Institute of Nanotechnologies, Electronics
and Instrument Making of the Southern Federal University
(Taganrog).

The article was written within the framework of project FTsP
Russia № 14.587.21.0025. The unique identifier of the project
is RFMEFI58716X0025.
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ÌÈÊÐÎÌÅÕÀÍÈ×ÅÑÊÈÅ ÊÎÌÏÎÍÅÍÒÛ ÌÈÊÐÎÐÎÁÎÒÎÒÅÕÍÈ×ÅÑÊÈÕ 
ÓÑÒÐÎÉÑÒÂ ÊÎÑÌÈ×ÅÑÊÎÃÎ ÍÀÇÍÀ×ÅÍÈß

В косìи÷еской технике сеãоäня проявëяется
боëüøой интерес к устройстваì ìикроробототех-
ники, открываþтся новые направëения нау÷ных
иссëеäований в äанной обëасти. Поäобные уст-
ройства ìожно приìенитü в саìых разëи÷ных сфе-
рах: управëение несущиìи поверхностяìи, инс-
пектирование труäноäоступных ìест косìи÷еских
аппаратов, выпоëнение заäа÷ напëанетных ìиссий
и äр. В настоящее вреìя при разработке поäобных
систеì испоëüзуþт ìакроэëеìенты и станäартные
кинеìати÷еские схеìы, оäнако при стреìëении к
ìиниатþризаöии косìи÷еских аппаратов и авто-
ìатизаöии проöессов управëения, требуется разра-
ботка анаëоãи÷ных иëи боëее функöионаëüных ус-
тройств ìноãо ìенüøеãо разìера. При этоì возни-
кает ìножество вопросов в ÷асти разработки и от-
работки техноëоãи÷еских проöессов изãотовëения,
так как при перехоäе к ìаëыì разìераì иìенно
техноëоãия становится основной пробëеìой раз-
работ÷ика. При разработке ìикроìехани÷еских
изäеëий в настоящее вреìя все ÷аще приìеняþт
станäартные и ìоäифиöированные проöессы ìик-

роэëектронноãо произвоäства интеãраëüных ìик-
росхеì. Особое вниìание в настоящее вреìя уäеëя-
ется разработке ìикроэëектроìехани÷еских систеì
(МЭМС) как изäеëий, совìещаþщих в ìиниатþр-
ноì форìате функöионаëüные возìожности раз-
ëи÷ной физи÷еской прироäы. К поäобныì изäеëи-
яì относят и эëеìенты ìикроìеханики: ëибо как
закон÷енные МЭМС, ëибо как их составные ÷асти.
В работе привеäены äанные по разработкаì

эëеìентов, провеäенныì в раìках работ посëеäних
ëет по созäаниþ испоëнитеëüных коìпонентов
ìикроробототехни÷еских систеì косìи÷ескоãо на-
зна÷ения. Микроìехани÷еские эëеìенты поäразäе-
ëяþт на активные и пассивные. К активныì ìожно
отнести актþаторные эëеìенты (äвижитеëи), к
пассивныì — разëи÷ные соеäинитеëи (торсионы,
со÷ëенения, øарниры и äр.). В своþ о÷ереäü, ак-
тþаторы äеëят по физи÷еской прироäе принöипа
функöионирования: на терìоìехани÷еские, эëек-
тростати÷еские, ìаãнитные, пüезоэëектри÷еские,
ãиäравëи÷еские и äр. Также актþаторные эëеìен-
ты отëи÷аþт по типу переìещения: поступатеëü-
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ное, вращатеëüное и сëожное коìбинированное
(äвижение ìеìбраны и пр.). Со÷ëенения äеëят по
÷исëу степеней свобоäы, а также по типу степени
свобоäы (переìещение иëи вращение).
Рассìатривая приìенение испоëнитеëüных коì-

понентов ìикроробототехни÷еских систеì в кос-
ìосе, выäеëяþт нескоëüко основных направëений:
1) терìореãуëяöия поверхности косìи÷ескоãо ап-
парата; 2) управëение несущиìи поверхностяìи;
3) ìикроробототехника пряìоãо назна÷ения (ìа-
нипуëяторы, "ноãи" øаãаþщих систеì и пр.); 4) эëе-
ìенты äат÷иков (терìореëе, ÷увствитеëüные эëе-
ìенты).
Систеìы терìореãуëяöии, основанные на ис-

поëнитеëüных коìпонентах ìикроробототехники,
преäставëяþт собой устройства, принöип äействия
которых основан на реãуëировании пëощаäи отра-
жаþщей/поãëощаþщей поверхности иëи зна÷ения
зазора ìежäу сëояìи испоëüзуеìоãо ìатериаëа.
Функöия переìещения реаëизуется ëибо созäани-
еì конвейерной ëинии, переìещаþщей экран в
пëоскости, ëибо созäаниеì кинеìати÷еской систе-
ìы, позвоëяþщей вращатü экран [1, 2]. При поë-
ноì закрытии поверхности изоëируþщиì экраноì
объект ÷асти÷но защищен от внеøнеãо изëу÷ения
и от потери внутренней тепëоты, а при сìещении
экрана поверхностü открывается и тепëоизоëяöи-
онные характеристики ìеняþтся. Такие покрытия
раöионаëüно изãотовëятü в виäе отäеëüных я÷еек,
в этоì сëу÷ае возìожно ëокаëüное реãуëирование
теìпературы. Резуëüтаты ìоäеëирования и экспе-
риìентов показываþт, ÷то уäается äости÷ü сниже-
ния теìпературы переãрева защищаеìой поверх-
ности на 52—63 % [3].
Приìенение испоëнитеëüных ìикроробототех-

ни÷еских коìпонентов ìожно найти в систеìах
позиöионирования антенных ìоäуëей. С поìощüþ
испоëнитеëüных коìпонентов в виäе поäвижных
актþаторов, эëеìентов, "поäвеøенных" на опорах
(наприìер, креìниевых "зеркаë") и разëи÷ных со÷-
ëенений обеспе÷ивается управëяеìое уãëовое пере-

ìещение поãëощаþщей иëи от-
ражаþщей поверхности, ÷то поз-
воëяет изìенятü характеристики
антенноãо ìоäуëя. Дëя боëüøих
пëощаäей вìесто оäноãо отража-
þщеãо/поãëощаþщеãо эëеìента
в конструкöии преäусìотрена
ìатриöа поäобных эëеìентов.
При испоëüзовании испоëни-

теëüных коìпонентов в устройст-
вах ìикроробототехники по пря-
ìоìу назна÷ениþ (поäвижные ро-
боты и ìанипуëяторы) требуется
у÷итыватü факторы открытоãо
косìи÷ескоãо пространства (пос-
тоянно ìеняþщаяся в øирокоì

äиапазоне теìпература в зависиìости от экспëу-
атируеìой орбиты и состояние невесоìости) и
функöионаëüные возìожности конкретных актþ-
аторных ìеханизìов. Так, терìоìехани÷еские ак-
тþаторы (рис. 1, сì. третüþ сторону обëожки) с
V-образныìи канавкаìи характеризуþтся уãëо-
выì переìещениеì баëки [4], такиì образоì, äëя
приìенения их в ка÷естве активных испоëнитеëü-
ных коìпонентов øаãаþщих роботов необхоäиìо
конструктивно обеспе÷итü преобразование вра-
щатеëüноãо äвижения в поступатеëüное. Это äо-
стиãается с поìощüþ разëи÷ных со÷ëенений, ëи-
бо приìенениеì разнонаправëенных актþаторов
(с нескоëüкиìи зонаìи äефорìаöии) в оäноì ис-
поëнитеëüноì эëеìенте. Также терìоìехани÷ес-
кие актþаторы ìоãут бытü испоëüзованы в ка÷ес-
тве ìанипуëяторов, зажиìов, пинöетов и пр.
Связи ìежäу отäеëüныìи эëеìентаìи конс-

трукöии ìикроìехани÷еских систеì обеспе÷иваþт
про÷ностü конструкöии, поäвижностü ее как ìи-
ниìуì в оäноì направëении, а также возìожностü
ìаксиìаëüно отказатüся от сборо÷ных операöий в
поëüзу изãотовëения всех эëеìентов вìесте с со-
еäиненияìи в оäноì техноëоãи÷ескоì öикëе ìето-
äаìи объеìной и поверхностной ìикрообработки.
В ка÷естве жестких со÷ëенений преäëожены

эëеìенты, выпоëненные из креìния, и преäстав-
ëяþщие собой крестообразный крутиëüный тор-
сион (рис. 2). В конструкöии испоëüзуется ìоно-
кристаëëи÷еский креìний КДБ с ориентаöией 100
(äвусторонней поëировки), еãо ìоäуëü Юнãа равен
130,2 ГПа [5]. Торсионы испоëüзуþт параìи и рас-
поëаãаþт соосно в пëоскости "поäвеøенных" эëе-
ìентов (наприìер, поäвижноãо креìниевоãо зер-
каëа), ÷то обеспе÷ивает уãëовое откëонение эëе-
ìентов вäоëü оси торсиона. Дëя увеëи÷ения ÷исëа
степеней свобоäы испоëüзуþт нескоëüко пар тор-
сионов (рис. 3), распоëоженных поä уãëоì äруã к
äруãу и разäеëенных жесткиì креìниевыì коëü-
öоì. В такой конструкöии торсион в се÷ении иìе-
ет "крест" и выпоëнен в оäноì объеìе ìатериаëа с

Рис. 2. Конструкция кремниевого сочленения одноосной конструкции
Fig. 2. Design of a silicon monoaxial joint
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сосеäниìи эëеìентаìи систеìы, отсутствуþт ка-
кие-ëибо соеäинения, ÷то поëожитеëüно сказыва-
ется на наäежности. Данное со÷ëенение возìожно
изãотовитü в оäноì техноëоãи÷ескоì öикëе с ос-
таëüныìи эëеìентаìи систеìы.
С поìощüþ варüирования ãеоìетрией торсиона

ìожно поäобратü необхоäиìые параìетры жест-
кости со÷ëенения в äостато÷но øирокоì äиапазо-
не, оãрани÷енноì ëиøü разìераìи креìниевой
пëастины, на которой выпоëняþтся эëеìенты сис-
теìы. Отëи÷итеëüной особенностüþ äанной конст-
рукöии буäут небоëüøие переìещения "поäвеøен-
ноãо" эëеìента (äо еäиниö уãëовых ãраäусов) и вы-
сокая жесткостü конструкöии.
Дëя обеспе÷ения эëеìентаì систеìы боëüøих

переìещений испоëüзуþт ãибкие со÷ëенения (в тоì
÷исëе øарниры и торсионы). Исхоäя из иìеþщих-
ся заäеëов и техноëоãи÷еских возìожностей ìик-
роэëектронноãо произвоäства ìатериаëоì äëя ãиб-
ких со÷ëенений выбран поëииìиä. Данный ìате-
риаë, обëаäая высокой теìпературной стойкостüþ
(75...673 К), высокой устой÷ивостüþ к косìи÷ескиì

усëовияì экспëуатаöии, иìеет высокуþ аäãезиþ к
креìниþ и про÷ностü на разрыв (150...180 МПа),
явëяется упруãо-äефорìируеìыì ìатериаëоì (ìо-
äуëü Юнãа равен 2,5...3,5 ГПа) [6], еãо øироко при-
ìеняþт в техноëоãии ìикроэëектроники. Конст-
рукöия поëииìиäноãо со÷ëенения (рис. 4) преä-
ставëяет собой пëастину, сфорìированнуþ из оä-
ноãо иëи пары поëииìиäных сëоев, распоëоженных
с пряìой и/иëи обратной сторон соеäиняеìых
эëеìентов. Бëаãоäаря высокой аäãезии поëииìиäа
к креìниþ, ìежäу сосеäниìи эëеìентаìи систе-
ìы образуется прикрепëенная к ниì поëииìиäная
вставка. Жесткостü со÷ëенения опреäеëяется еãо
пëанарной ãеоìетрией и тоëщиной. Поëииìиäный
торсион (рис. 4) отëи÷ается от øарнира наëи÷иеì
äопоëнитеëüноãо соосноãо со÷ëенения, которое
позвоëяет "поäвеситü" эëеìент конструкöии как и
при испоëüзовании креìниевоãо торсиона. В äан-
ноì сëу÷ае поëииìиäные вставки работаþт на кру-
÷ение. На рис. 5 (сì. ÷етвертуþ сторону обëожки)
показаны фотоãрафии изãотовëенных образöов
поëииìиäных со÷ëенений.
В ка÷естве испоëнитеëüных коìпонентов ìик-

роìехани÷еских систеì преäëожены ìоäификаöии
разработанных ранее терìоìехани÷еских актþато-
ров [4]. Дëя реаëизаöии возìожности управëяеìо-
ãо переìещения в äвух направëениях преäëожена
конструкöия терìоìехани÷ескоãо актþатора с äву-
ìя зонаìи äефорìаöии (рис. 6, сì. ÷етвертуþ сто-
рону обëожки). Отëи÷итеëüныì признакоì такой
конструкöии явëяется распоëожение зон äефорìа-
öии, при котороì канавки оäной зоной обращены
к ëиöевой стороне актþатора, а второй зоной — к
обратной стороне, ÷то обеспе÷ивает разнонаправ-
ëенное äвижение актþатора при наãреве иëи ох-
ëажäении. Также äанное реøение позвоëит орãа-
низоватü при опреäеëенной топоëоãии актþатора
не тоëüко уãëовое, но и поступатеëüное äвижение
хвостовика за с÷ет оäновреìенной работы äвух зон
äефорìаöии (рис. 7).

Рис. 3. Экспериментальные образцы кремниевого сочленения
многоосной конструкции
Fig. 3. Experimental samples of a multiaxial silicon joint

Рис. 4. Конструкция полиимидных сочленений: а — øарнир; b — торсион
Fig. 4. Design of the polyimide joints: a — hinge, b — torsion
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С поìощüþ разäеëüноãо управëения зонаìи äе-
форìаöии ìожно расøиритü функöионаëüные
возìожности типовоãо терìоìехани÷ескоãо актþ-
атора, ÷то позвоëяет испоëüзоватü еãо в ìноãоосе-
вых конструкöиях ìанипуëяторов и "поäвижных
ноã" робота.
На приìере реаëизованной оäноосной систеìы

рассìотрено приìенение ìикроìехани÷еских эëе-
ìентов в систеìах управëения поëожениеì повер-
хности. В äанной систеìе необхоäиìо реаëизоватü
управëяеìое переìещение поäвижноãо эëеìента
(наприìер, зеркаëа) вокруã оäной оси. Особеннос-
тüþ конструкöии явëяется изãотовëение устройст-
ва на креìниевой пëастине ìетоäаìи объеìной и
поверхностной ìикрообработки с ìиниìаëüныì
÷исëоì сборо÷ных операöий. Исхоäя из возìож-
ностей, которые преäëаãает техноëоãия ìикроэëек-

троники, а также испоëüзуя эëеìенты тестовых
структур, разработана конструкöия, преäставëен-
ная на рис. 8.
Основные коìпоненты, из которых состоит оä-

ноосная систеìа, сëеäуþщие: терìоìехани÷еский
актþатор; "поäвеøенное" на торсионах (поëииì-
иäных иëи креìниевых) креìниевое "зеркаëо" с на-
несенныì отражаþщиì покрытиеì (аëþìиний);
соеäинитеëüный эëеìент, обеспе÷иваþщий пере-
äа÷у äвижения от хвостовика актþатора к зеркаëу.
Актþатор обеспе÷ивает уãëовое переìещение

хвостовика, которое необхоäиìо переäатü на поä-
вижное зеркаëо. Существуþт äва варианта: переäа-
÷а äвижения напряìуþ от объекта к объекту иëи
переäа÷а ÷ерез соеäинитеëüные эëеìенты. Быë вы-
бран второй вариант ввиäу необхоäиìости созäания
связи, обеспе÷иваþщей коìпенсирование (развяз-
ку) ìехани÷еских напряжений, возникаþщих при
переäа÷е усиëия (и, сëеäоватеëüно, переìещения)
с актþатора на поäвижное креìниевое зеркаëо.
Возìожностü соеäинения с поìощüþ поëииì-

иäных øарниров äвижущеãося объекта (хвостови-
ка актþатора) и äвижиìоãо объекта (креìниевоãо
зеркаëа), распоëоженных в разных пëоскостях, ре-
аëизована бëаãоäаря приìенениþ посëеäоватеëü-
но соеäиненных поëииìиäных øарниров, соеäи-
няþщих креìниевые эëеìенты (баëки), распоëо-
женные параëëеëüно äруã äруãу. "Цепо÷ка" таких
эëеìентов образует ãибкуþ поëоску, которая при
откëонении хвостовика актþатора от изна÷аëüно
ãоризонтаëüноãо поëожения не тоëüко тянет за со-
бой äвижиìый объект, но и коìпенсирует возни-
каþщие ìехани÷еские напряжения. Поäвижное
зеркаëо форìируется на станäартной креìниевой
пëастине, отражатеëüная способностü обеспе÷ива-
ется напыëениеì сверху сëоя ìетаëëа (наприìер,
аëþìиния).
При испоëüзовании торсионов в первона÷аëü-

ноì поëожении поäвижный эëеìент откëонен от
ãоризонтаëи, так как актþатор тянет еãо вверх
всëеäствие напряженно-äефорìированноãо состо-
яния посëе усаäки поëииìиäа в еãо структуре. При
наãреве актþатора поäвижный эëеìент, "поäве-
øенный" на торсионах, стреìится занятü ãоризон-
таëüное поëожение.
Реаëизован конструктивно-техноëоãи÷еский

вариант поäвижной пëатфорìы (рис. 9, сì. ÷етвер-
туþ сторону обëожки) äëя ìикроробототехни÷ес-
кой систеìы. Коне÷ности образованы терìоìе-
хани÷ескиìи актþатораìи, распоëаãаþщиìися в
äвух параëëеëüных ряäах по ÷етыре øтуки в каж-
äоì. Управëение коне÷ностяìи осуществëяется по
äвуì независиìыì канаëаì по заäанноìу аëãоритìу
переìещения. Потребëяеìая ìощностü устройства
ëежит в äиапазоне äо 0,225 Вт при питаþщеì на-
пряжении 3...4 В äëя систеìы, иìеþщей восеìü
коне÷ностей, ìассу 65 ìã и разìеры 15,5 Ѕ 7,5 ìì.

Рис. 7. Преобразование вращательного движения в поступатель-
ное с помощью термомеханических актюаторов с несколькими
зонами деформации
Fig. 7. Transformation of the rotary movement into the forward move-
ment by means of the thermomechanical actuators with several zones of
deformation

Рис. 8. Конструкция исполнительного компонента одноосной
системы
Fig. 8. Design of an effector component of a monoaxial system
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Частота переìещения коне÷ностей составëяет äо
5 Гö, скоростü переìещения ìикроробота — äо
14 ìì/с. Такое устройство обеспе÷ивает созäание
ìикроробота, успеøно выпоëняþщеãо заäа÷и ìо-
ниторинãа и ÷асти÷ноãо техни÷ескоãо обсëужива-
ния некоторых систеì косìи÷еских аппаратов, а
также заäа÷, возникаþщих при выпоëнении на-
пëанетных ìиссий.
В закëþ÷ение стоит еще раз поä÷еркнутü ос-

новные äостоинства поäобных ìикроìехани÷ес-
ких эëеìентов: их произвоäство в еäиноì техноëо-
ãи÷ескоì öикëе; ìиниìизаöия ëибо отсутствие
сборо÷ных операöий; отсутствие трения в эëеìен-
тах конструкöии, а также в некоторых сëу÷аях воз-
ìожностü разìещения в еäиноì теëе устройства
как пассивных, так и активных (в тоì ÷исëе ÷увс-
твитеëüных к изìенениþ внеøних усëовий) коì-
понентов. Все это увеëи÷ивает наäежностü прибо-
ров, в которых приìеняþт ìикроìехани÷еские
эëеìенты, при зна÷итеëüноì уìенüøении разìе-
ров и в ряäе сëу÷аев при расøирении функöио-
наëüных параìетров (увеëи÷ение степеней свобоäы,
÷увствитеëüностü к внеøниì возäействияì, уìенü-
øение энерãопотребëения и äр.). Такиì образоì,
в работе рассìотрены разëи÷ные конструктивно-
техноëоãи÷еские реøения по созäаниþ ìикроìе-
хани÷еских эëеìентов косìи÷ескоãо назна÷ения

ìетоäаìи ìикроэëектроники. Привеäены äанные
по реаëизованныì конструкöияì, их основные äо-
стоинства и неäостатки.

Работа выполнена при поддержке гранта РНФ
№ 14-19-00949.
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Space technologies develop a big interest to microrobot-
ics, and new directions of researches are open in the given
area. Such devices can be applied in various spheres: control
of the bearing surfaces, inspection of remote places by space
vehicles, space missions, etc. Macrocells and standard kin-
ematic schemes are used for development of the systems,
however, miniaturization of the space vehicles and control
automation demand development of similar or even more
functional devices of a considerably smaller dimensions. At
that, a lot of questions arise regarding the development of
the manufacturing technologies, because during the transi-
tion to the small dimensions the technology becomes the ba-
sic problem for a developer. During the development of the
micromechanical products more and more often the stand-
ard and modified processes of the microelectronic manufac-
ture of the integrated microcircuits are applied. Special at-
tention is given to development of the microelectromechan-
ical systems (МEМS) as the products combining in a tiny
format the functionalities of various physical characters.
Among such products are the micromechanic elements —
finished МEМS or their components.

The work presents the data concerning the development
of the elements done within the recent years for creation of
the effector components of the microrobot systems for space
applications. The micromechanical elements are subdivided
into the active and passive ones. The active ones are the ac-
tuator elements (propellers), and the passive ones are various
connectors (torsions, joints, hinges, etc.). In their turn the
actuators are divided according to the principles of their
functioning: thermomechanical, electrostatic, magnetic, pi-
ezoelectric, hydraulic, etc. Besides, the actuator elements
are distinguished by the types of movement: forward, rotary
and complex combined (membrane movement, and so
forth). Joints are divided by the number of the degrees of
freedom, and also by the degree of freedom (movement or
rotation).

Considering application of the effector components of the
microrobot systems in space, we can single out several direc-
tions: 1) thermoregulation of the surface of a space vehicle;
2) control of the bearing surfaces; 3) microrobotics for direct
applications (manipulators, "legs" of the walking systems, and
so forth); 4) elements of sensors (thermoswitches, sensitive el-
ements).

The thermoregulation systems on the effector compo-
nents of the microrobotics are the devices, the operating
principle of which is based on regulation of the area of the
reflecting/absorbing surface or of the gap between the layers
of the used material. The movement function is realized by
creation of a conveyor line moving the screen in a plane, or
a kinematic system, allowing to rotate the screen [1, 2]. If
a surface is completely closed by an isolating screen, an ob-
ject is partially protected from the external radiation and loss
of the internal heart, and, when the screen is displaced, the
surface opens and the heat-insulating characteristics change.
Such coverings should be made in the form of separate cells,
which would allow a local regulation of temperature. The re-
sults of modelling and experiments show, that it is possible
to reach a decrease of an overheat of the protected surface
by 52...63 % [3].

Application of the effector microrobot components can
be found in the systems of positioning of the antenna mod-

ules. By means of the effector components in the form of
mobile actuators, the elements "suspended" on supports (for
example, silicon "mirrors") and various joints, a controlled
angular movement of the absorbing or reflecting surfaces is
ensured, which allows to change characteristics of the an-
tenna module. In case of big areas, instead of one reflect-
ing/absorbing element a design envisages a matrix of such el-
ements.

When the effector components in microrobotic devices
are used for the intended applications (mobile robots and ma-
nipulators), it is necessary to consider the factors of an open
space (the temperature constantly varying in a wide range, de-
pending on the used orbit and weightlessness) and the func-
tionalities of the concrete actuator mechanisms. Thus, the
thermomechanical actuators (fig. 1, see the 3-rd side of cover)
with V-shaped grooves are characterised by an angular move-
ment of a beam [4], thus, for their application as active ef-
fector components of the walking robots it is necessary to
structurally ensure a transformation of the rotary movement
into the forward movement. This is reached by various joints
or application of differently directed actuators (with several
zones of deformation) in one effector element. The thermo-
mechanical actuators can also be used as manipulators, clips,
tweezers, and so forth.

The connections between the elements of the design of the
micromechanical systems ensure its durability, its mobility at
least in one direction, and also a possibility to do away, as
much as possible, with the assembly operations in favour of
manufacturing of the elements together with connections in
one technological cycle by the volume and surface micro-
processing.

As rigid joints the silicon elements are offered, which are
cross-shaped torsions (fig. 2). The design employs monocrys-
tal p-type silicon with orientation 100 (double-sided polish-
ing), its Young's modulus is equal to 130.2 GPа [5]. The tor-
sions are used in pairs and placed coaxially in the plane of the
"suspended" elements (for example, of the mobile silicon mir-
ror), which ensures an angular deviation of the elements along
the torsion’s axis. In order to increase the number of the free-
dom degrees, several pairs of torsions are used (fig. 3) at an
angle to each other, divided by a rigid silicon ring. In the de-
sign the section of the torsion looks like a cross and it is made
in one volume of a material with the neighboring elements of
the system without any connections, which is good for its re-
liability. It is possible to produce the given joint in one work
cycle with the other elements.

By varying the geometry of the torsion it is possible to se-
lect the necessary parameters of rigidity of the joint in a rath-
er wide range limited by the size of the silicon plate, on
which the system elements are. A distinctive feature of the
design will be small movements of the "suspended" element
(up to units of the angular degrees) and high rigidity of the
design.

In order to ensure more freedom of movement for the
system’s elements the flexible joints (including torsions) are
used. Proceeding from the experience and technological po-
tentials of the microelectronic productions, polyimide was
selected as the material for the flexible joints. It has high
temperature resistance (75...673 K), stability to the space
conditions of operation, high adhesion to silicon and break-
ing strength (150...180 МPа), it is elastically deformed (the
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Young’s modulus is equal to 2.5...3.5 GPа) [6], it is widely
applied in the microelectronic technologies. The design of
the polyimide joints (fig. 4) is a plate formed from one or two
polyimide layers, located on the direct and/or reverse side of
the connected elements. Due to a high adhesion of polyim-
ide to silicon, a polyimide insert is formed between the
neighboring elements, attached to them. Rigidity of the joint
is determined by the planar geometry and thickness. The
polyimide torsion (fig. 4) differs from the hinge by the pres-
ence of an additional coaxial joint, which allows to "sus-
pend" a design element as in case of the use of a silicon tor-
sion. The polyimide inserts work for torsion. Fig. 5 (see the
4-th side of cover) presents photos of the samples of the
polyimide joints.

As effector components for the micromechanical systems,
modifications of the developed thermomechanical actuators
[4] are offered. For realization of a possibility of a controlled
movement in two directions, a design of a thermomechanical
actuator with two zones of deformation (fig. 6, see the 4-th side
of cover) is offered. Its distinctive feature is the arrangement
of the zones of deformation, at which the grooves of one zone
are turned to the face side of the actuator, while the second
zone is turned to the reverse side, which ensures a multidi-
rectional movement of the actuator during heating or cooling.
At a certain topology of the actuator the given solution will al-
low us to organize not only angular, but also forward move-
ment of the shank end due to a simultaneous operation of the
two zones of deformation (fig. 7).

By means of a separate control of the deformation zones
it is possible to expand the functionalities of a typical ther-
momechanical actuator, which will make it possible to use it
in the multiaxial designs of the manipulators and "mobile ro-
bot legs".

On an example of a monoaxial system, application of the
micromechanical elements in the systems of the surface po-
sition control is considered. In the system it is necessary to re-
alize a controlled movement of a mobile element (a mirror,
for example,) around one axis. A specific feature of the design
is a device manufactured on a silicon plate by the volume and
surface microprocessing with the minimal number of the as-
sembly operations. Proceeding from the opportunities offered
by the technology of microelectronics, a design using the el-
ements of the test structures was developed, which is present-
ed in fig. 8.

The basic components, of which the monoaxial system
consists, are the following: a thermomechanical actuator, a
silicon "mirror" with a reflecting coating (aluminum) "sus-
pended" on torsions (polyimide or silicon), and the connect-
ing element, which ensures translation of movement from the
shank end of the actuator to the mirror.

The actuator ensures an angular movement of the shank
end, which it is necessary to translate to the mobile mirror.
There are two versions: translation of motion directly from an
object to an object or translation of motion through the con-
necting elements. The second version is preferable due to the
necessity of creation of a bond, which compensates for the
mechanical stresses, arising during the translation of effort
(and, therefore, movement) from the actuator to the mobile
silicon mirror.

A possibility of connection with the help of the polyimide
hinges of a moving object (shank end of the actuator) and a

movable object (silicon mirror), located in different planes,
was realized due to application of the tandem polyimide hing-
es connecting the silicon elements (beams), located in parallel
to each other. The "chain" of elements forms a flexible strip,
which, when the shank end of the actuator deviates from the
initial horizontal position, drags the movable object and com-
pensates for the arising mechanical stresses. The mobile mir-
ror is formed on a standard silicon plate, its reflective ability
is ensured by deposition of a metal layer (aluminum, for ex-
ample) on it from above.

If the torsions are used, in the initial position the mobile
element is deviated from the horizontal plane, because the ac-
tuator pulls it upwards due to the stressed state after the
shrinkage of the polyimide in its structure. During heating of
the actuator the mobile element, "suspended" on the torsions,
tends to occupy a horizontal position.

A version of a mobile platform (fig. 9, see the 4-th side
of cover) was realised for the microrobot system. Extremities
were formed by the thermomechanical actuators, situated in
two parallel rows, four pieces in each. The control of them
was carried out by two independent channels in accordance
with the set movement algorithm. The power consumption
of the device was in the range below 0.225 W at the supply
voltage of 3—4 V for the system with eight extremities,
weight of 65 mg and dimensions of 15.5 Ѕ 7.5 mm. Fre-
quency of movement of the extremities was up to 5 Hz, the
speed of movement of the microrobot — up to 14 mm/s.
Such a device ensures creation of a microrobot, which can
carry out successfully the task of monitoring and partial
maintenance of certain systems of the space vehicles, and al-
so solve the tasks arising during performance of the space
missions.

In conclusion it is necessary to underline the basic advan-
tages of such micromechanical elements: they can be manu-
factured in a single work cycle, their assembly operations are
minimized or absent, there is no friction in their design ele-
ments, and there is a possibility of placing the passive and ac-
tive devices, including the components, sensitive to the ex-
ternal conditions, in one single body. All this increases reli-
ability of the devices employing the micromechanical ele-
ments, alongside with a considerable reduction of their
dimensions and in some cases with expansion of their func-
tional parameters (increase of the degrees of freedom, sensi-
tivity to the external influences, reduction of energy con-
sumption, etc.). Thus, the work presents various design-tech-
nological microelectronic solutions for development of the
micromechanical elements for space applications, the data
concerning the realised designs, and their basic advantages
and disadvantages.

The work was implemented with support of RSF grant
№ 14-19-00949.
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ÌÎÄÈÔÈÊÀÖÈß ÑÂÎÉÑÒÂ ÐÅÇÈÑÒÈÂÍÛÕ ÝËÅÌÅÍÒÎÂ 
ÒÅÐÌÈ×ÅÑÊÎÉ ÎÁÐÀÁÎÒÊÎÉ

Введение

При разработке ìикросборок и ìикроэëект-
ронных äат÷иков важныì этапоì явëяется выбор
ìатериаëов, при назна÷ении которых необхоäиì
у÷ет вëияния на изäеëия внеøних возäействуþщих
факторов. Приìенение новых ìатериаëов, отве÷а-
þщих всеì экспëуатаöионныì требованияì, в не-
которых сëу÷аях затруäнитеëüно из-за их äефиöит-
ности, äороãовизны и неäостато÷но отработанной
техноëоãией форìирования эëеìентов. Оäниì из
перспективных направëений развития ìикроэëек-
троники явëяется уëу÷øение характеристик извес-
тных ìатериаëов путеì öеëенаправëенноãо изìе-
нения их структуры и свойств, ина÷е ãоворя, ìо-
äификаöией ìатериаëов.
Систеìати÷еские иссëеäования в обëасти фор-

ìирования ìикроэëектронных изäеëий на÷аëисü
еще в проøëоì веке. Оäнако äо сих пор возника-
þт пробëеìы воспроизвоäиìости параìетров и на-
äежности экспëуатаöии приборов, реøения кото-
рых опираþтся на резуëüтаты иссëеäований в ìик-
ро- и наноìасøтабноì äиапазонах. На сеãоäняø-
ней äенü иссëеäования в обëасти тонкопëено÷ных

техноëоãий набираþт новый виток. Возникаþт
новые пробëеìы, и соответствуþщие реøения их
связаны с наноинäустрией.
При произвоäстве тонкопëено÷ных резистив-

ных эëеìентов ìоäификаöия осуществëяется пу-
теì [1—6]:

— возäействия теìпературы;
— аноäноãо окисëения;
— эëектроëити÷еской форìовки;
— токовой поäãонки;
— ìехани÷ескоãо возäействия;
— ионной боìбарäировки;
— раäиаöионноãо возäействия иëи рентãеновс-

коãо обëу÷ения.
Наибоëее ÷асто приìеняеìыì ìетоäоì ìоäи-

фикаöии явëяþтся ìноãо÷исëенные варианты тер-
ìи÷еской обработки пëено÷ных структур.

Основные процессы, происходящие
в пленочных структурах при термообработке

Резистивные пëенки, поëу÷аеìые ìетоäаìи
физи÷ескоãо осажäения из ãазовой фазы (ФОГФ),
обëаäаþт повыøенной конöентраöией äефектов, а

Поступила в редакцию 18.08.2016

Выполнение задаваемых эксплуатационных требований микроприборов обеспечивается соответствующими конст-
рукторско-технологическими решениями, в том числе выбором новых материалов или улучшением характеристик из-
вестных материалов путем целенаправленного изменения их структуры и свойств. Одними из наиболее применяемых
способов модификации являются процессы термической обработки пленочных структур.

В рамках данной работы выполнен обзор приемов формирования резистивных пленочных структур, использующих про-
цессы термической обработки.

Ключевые слова: модификация, резистивный элемент, термическая обработка, лазерный отжиг, импульсная токо-
вая обработка
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наëи÷ие боëüøой активной поверхности способст-
вует интенсивноìу протеканиþ проöессов äеãра-
äаöии. Операöии терìообработки в зависиìости
от реøаеìой заäа÷и ìожно разäеëитü на äве основ-
ные ãруппы: форìируþщий отжиã, в резуëüтате
котороãо äостиãается требуеìое со÷етание сопро-
тивëения и теìпературноãо коэффиöиента сопро-
тивëения (ТКС), и стабиëизируþщий отжиã, опре-
äеëяеìый так же, как искусственное старение, тер-
ìотренировка, терìостабиëизаöия [7].
Основные факторы, обусëовëиваþщие изìене-

ние сопротивëения при отжиãе:
упоряäо÷ение и упëотнение структуры, сопро-
вожäаþщееся выхоäоì ìикроäефектов (вакан-
сий, пустот) к поверхности пëенки и ãраниöаì
зерен;
сëияние зерен провоäящей фазы в пëенках
спëавов в виäе коìпëексов;
поверхностное окисëение и äиффузия кисëоро-
äа по ãраниöаì зерен, привоäящая к объеìноìу
окисëениþ.
Структурные изìенения в резистивной пëен-

ке посëе отжиãа привоäят к изìенениþ ìехани-
÷еских напряжений. В работе [8] показано, ÷то
некоторые образöы, наряäу с общей тенäенöией
изìенения сопротивëения от вреìени по парабо-
ëи÷ескоìу закону, обëаäаþт осöиëëируþщиìи
характеристикаìи (приìерно äо 1000 ÷ посëе об-
работки).
Активированное состояние в низкоупоряäо÷ен-

ных резистивных пëенках ìетаëëов и спëавов ìо-
жет существоватü äëитеëüное вреìя при теìпера-
турах ниже 0,3Тпë [9]. Наприìер, пëенки хроìоси-
ëиöиäных спëавов ìоãут нахоäитüся в активиро-
ванноì состоянии äо теìператур 450 К.
Терìоäинаìи÷еская неустой÷ивостü упруãоäе-

форìированноãо состояния иниöиирует превра-
щения, привоäящие к увеëи÷ениþ äисперсности
пëенки. Скоростü изìенения сопротивëения пëен-
ки опреäеëяется вреìенеì реëаксаöии, которое, в
своþ о÷ереäü, пропорöионаëüно вязкости ìате-
риаëа. По окон÷ании структурных превращений
ìехани÷еские напряжения возрастаþт, привоäя в
äаëüнейøеì к новыì изìененияì параìетров пëен-
ки. Перехоä от оäноãо ìетастабиëüноãо состояния
в äруãое сопровожäается, во-первых, уìенüøени-
еì ÷исëа äефектов, ответственных за äефорìаöи-
онные эффекты, во-вторых, увеëи÷ениеì вязкости
пëено÷ноãо ìатериаëа. Это обусëовëивает реëакса-
öионнуþ стойкостü и стабиëüностü резистивных
эëеìентов.
При наëи÷ии нескоëüких оäновреìенно äейст-

вуþщих ìеханизìов перехоäа из активированноãо
состояния к квазиравновесноìу выражение, опи-
сываþщее изìенение сопротивëения резистора во

вреìени (с у÷етоì ìоäифиöированноãо уравнения
Аррениуса — Эйринãа), буäет иìетü виä [8]:

δρ = δρmax , 

ãäе δρmax = δρ при t = ∞; k0 — параìетр, опреäеëя-
еìый терìоäинаìи÷ескиìи константаìи проöес-
са; n — параìетр, характеризуþщий виä фазовоãо
превращения, опреäеëяþщеãо кинетику старения;
k — постоянная Боëüöìана; Еа — энерãия актива-
öии, опреäеëяеìая крити÷еской свобоäной энер-
ãией зароäыøа фазы и энерãией активаöии ëиìи-
тируþщеãо проöесса; f(S) и ϕ(T) — функöии тер-
ìи÷ескоãо и нетерìи÷ескоãо возìущения соот-
ветственно.

Основные комбинации процедур 
термообработки

Виä терìообработки — на возäухе, в инертной
атìосфере, в вакууìе — выбирается в зависиìости
от конструктивно-техноëоãи÷еских реøений тон-
копëено÷ных эëеìентов и функöионаëüноãо на-
зна÷ения ìикроэëектронных устройств, в которых
они испоëüзуþтся. Наибоëее характерные теì-
пературы äëя разëи÷ных ìатериаëов составëяþт
423...973 К [10].
Критериеì правиëüности выбора режиìа отжи-

ãа сëужит зна÷ение коэффиöиента старения резис-
тора в резуëüтате äëитеëüноãо возäействия эëект-
ри÷еской наãрузки [11]. Терìообработка ìожет
с÷итатüся оптиìаëüной, есëи поäобранные теìпе-
ратурные режиìы обработки обеспе÷иваþт поëо-
ãий хоä кривой R = f(Т ) при охëажäении приìерно
от 450 К äо коìнатной теìпературы [9]. В ка÷естве
критерия ìожет сëужитü ìаксиìаëüное зна÷ение
коэффиöиента корреëяöии ìежäу веëи÷инаìи со-
противëения образöов äо и посëе отжиãа [12].
Скоростü наãревания и охëажäения поäëожек с

резистивныìи структураìи оãрани÷ивается их тер-
ìостойкостüþ, т. е. перепаäоì теìператур ìежäу
отäеëüныìи ÷астяìи поäëожки, при котороì ìе-
хани÷еские напряжения, вызываеìые тепëовыì
расøирениеì, становятся равныìи преäеëу про-
÷ности ìатериаëа поäëожки (äëя ситаëëа СТ50-1
терìостойкостü составëяет 240 К) [13].
Теìпература отжиãа резистивных пëенок зави-

сит от параìетров проöесса их осажäения. Обще-
принятый проöесс осажäения в вакууìе иëи в сре-
äе разреженноãо инертноãо ãаза осуществëяется на
поäоãретуþ äо теìператур 350...750 К поäëожку, за-
теì сëеäует стабиëизируþщий отжиã в объеìе ра-
бо÷ей каìеры установки осажäения при теìпера-
турах, равных теìпературе осажäения иëи превы-
øаþщей ее, охëажäение рабо÷ей каìеры äо коìнат-

1 k0t
n Ea

kT
-----⎝ ⎠

⎛ ⎞ f S( )ϕ T( )[ ]expexp–exp–
⎩ ⎭
⎨ ⎬
⎧ ⎫
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ной теìпературы и ее разãерìетизаöия [6, 14—16].
Проäоëжитеëüностü стабиëизируþщеãо отжиãа со-
ставëяет приìерно 10...60 ìин, при÷еì основные
изìенения параìетров пëенки происхоäят в пер-
вые ìинуты отжиãа, а остаëüное вреìя терìооб-
работки связано с реëаксаöией ìехани÷еских на-
пряжений посëе заверøения структурных превра-
щений.
Посëеäуþщий отжиã на возäухе иëи в инерт-

ной среäе ìожет осуществëятüся в стаöионарноì
режиìе [11, 14, 17], при öикëи÷еских наãружени-
ях [18], а также при выпоëнении опреäеëенных
усëовий (расхоä ãаза, äавëение в каìере отжиãа
и äр.) [19].
Мноãосëойные резистивные структуры в пëатах

ìикросборок форìируþтся с испоëüзованиеì ìа-
териаëов с разëи÷ныì уäеëüныì сопротивëениеì
при необхоäиìости поëу÷ения äиапазона ноìи-
наëов резисторов с отноøениеì ìаксиìаëüноãо
зна÷ения к ìиниìаëüноìу боëüøе 103. Дëя отäеëü-
ных эëеìентов ìноãосëойное испоëнение приìе-
няется äëя защиты эëеìентов, коìпенсаöии ТКС,
созäания спеöиаëüных у÷астков þстировки резис-
торов, изìенения теìпературноãо профиëя эëе-
ìентов [7].
При изãотовëении ìноãосëойных резистивных

структур испоëüзуþт äва варианта терìообработ-
ки — отжиã выпоëняется ëибо посëе нанесения
всей резистивной коìпозиöии (реøается в основ-
ноì заäа÷а созäания защитноãо сëоя) [20], ëибо
посëе нанесения кажäоãо сëоя (отжиã основноãо
сëоя провоäится äëя уìенüøения ТКС, отжиã äо-
поëнитеëüноãо сëоя — в öеëях образования защит-
ноãо окисноãо покрытия) [21].
Испоëüзуеìый в ка÷естве провоäниковоãо ìа-

териаëа в контактах к тонкопëено÷ныì резистораì
аëþìиний выäерживает теìпературы поряäка 573 К
при äëитеëüности возäействия äо 1000 ÷, а кратко-
вреìенно (30 ìин) — äо 823 К [22]. Контактные
пëощаäки на основе ìеäи äопускаþт теìпературы
обработки 473...523 К [23].
Отжиã резистивных эëеìентов с контактныìи

пëощаäкаìи на возäухе ëиìитируется образовани-
еì оксиäных пëенок, препятствуþщих провеäе-
ниþ ìонтажно-сборо÷ных операöий. В [17] преä-
ëаãается провоäитü терìостабиëизаöиþ резисто-
ров на возäухе при теìпературе 220 ± 30 °C в те-
÷ение 15...35 ìин. В öеëях снижения окисëяеìости
контактных пëощаäок рекоìенäуется терìообра-
ботку провоäитü в заìкнутоì ãерìети÷ноì объеìе
с уäеëüной норìой возäуха от 0,005 äо 0,02 сì2/сì3

поверхности обрабатываеìых сëоев [24]. Коìпро-
ìиссныì реøениеì явëяется отжиã резисторов с
вреìенныìи контактныìи пëощаäкаìи из Cr,
Cr—Al, Ni—Al. Теìпература отжиãа в этоì сëу÷ае
ìожет äостиãатü 830 К, а проäоëжитеëüностü от-

жиãа составëяет 5...30 ìин. Дëя терìообработки
(830 К, 2 ÷) резисторов с ìеäныìи контактныìи
пëощаäкаìи ìожет бытü испоëüзована вреìенная
защитная пëенка ванаäиево-аëþìиниевоãо спëа-
ва [7].
В ка÷естве поверхностноãо исто÷ника наãрева

äëя терìоотжиãа испоëüзуþт расфокусированный
ëу÷ ëазера, который обеспе÷ивает наãрев ìатериа-
ëа в отсутствие фазовоãо перехоäа. Локаëüная об-
работка ëу÷оì ëазера боковых кроìок резистивно-
ãо эëеìента на у÷астках, не боëее 0,2...0,25 øири-
ны эëеìента, обеспе÷ивает форìирование канаëов
повыøенной провоäиìости и возрастание наãру-
зо÷ной способности резистора в 1,5 раза [25]. Ла-
зерный наãрев иìеет ряä преиìуществ при прове-
äении проöесса отжиãа. Лазерный отжиã позвоëиë
äовести вреìя терìи÷еской обработки äо 10–8 с и
оãрани÷итü ìесто возäействия тоëüко обëастüþ об-
работки пëено÷ных структур. Преиìущества ëазер-
ноãо иìпуëüсноãо отжиãа закëþ÷аþтся в отсутст-
вие äиффузии приìесей в сосеäние сëои и сëоев
äруã в äруãа. Дëя обработки тонкопëено÷ных ре-
зисторов ëу÷øе всеãо поäхоäят ëазеры на Nd:YAG,
работаþщие в режиìе резонансной ìоäуëяöии
äобротности. Дëя форìирования защитных оксиä-
ных пëенок испоëüзуется режиì ìноãоиìпуëü-
сноãо окисëения иëи режиì свобоäной ãенераöии
[26—28].
Отжиã резисторов за с÷ет äжоуëевой тепëоты

при пропускании эëектри÷ескоãо тока оãрани÷и-
вается сëеäуþщиìи усëовияìи:
сопротивëения обрабатываеìых резисторов не
äоëжно бытü боëее 10 кОì;
пëотностü протекаþщеãо тока не äоëжна пре-
выøатü 105 А/сì2 (äëя искëþ÷ения разруøения
эëеìента из-за эëектроäиффузии).
Изìенение параìетров резистивных эëеìентов

в зависиìости от виäа эëектри÷еской наãрузки но-
сит разëи÷ный характер — энерãия активаöии про-
öесса старения при äействии иìпуëüсноãо сëу÷ай-
ноãо тока боëее ÷еì в 2 раза превыøает энерãиþ
активаöии в сëу÷ае обработки на постоянноì токе.
При протекании ÷ерез резистор постоянноãо тока
распреäеëение теìпературы по еãо поверхности су-
щественно неоäнороäно. Оäнороäный наãрев ре-
зистора, т. е. коãäа тепëообìен ìежäу резистивныì
эëеìентоì и поäëожкой отсутствует, обеспе÷ива-
ется приìенениеì иìпуëüсных наãрузок с äëи-
теëüностüþ иìпуëüса ìенее 100 ìс [7, 29].
В работе [30] показана эффективностü приìе-

нения öикëи÷еской терìообработки при криоãен-
ных теìпературах в проöессах изãотовëения резис-
тивных эëеìентов. При öикëи÷еской обработке
ìноãократное повторение наãрева и охëажäения
привоäит к ãенераöии упруãих воëн, которые при
кажäоì акте ëокаëüной перестройки äефектов
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иниöиируþт и стиìуëируþт структурные изìене-
ния. Резуëüтатаìи поäобной ìоäификаöии резис-
тивных эëеìентов явëяþтся: снижение ТКС и ìе-
хани÷еских напряжений в пëено÷ных структурах,
также повыøение выхоäа ãоäных и экспëуатаöи-
онной стабиëüности.

Заключение

Теìпература терìи÷еской обработки резистив-
ных эëеìентов существенно зависит от усëовий
осажäения пëенок (теìпературы поäëожки, энер-
ãии осажäаеìых ÷астиö и äр.). Обеспе÷итü äетер-
ìинированностü проöесса осажäения возìожно за
с÷ет ввеäения äопоëнитеëüных возäействий с не-
терìи÷еской прироäой активаöии, позвоëяþщих
управëятü физико-хиìи÷ескиìи проöессаìи [31].
Со÷етание разëи÷ных техноëоãи÷еских проöессов
и приеìов позвоëяет не тоëüко уëу÷øитü параìет-
ры эëеìентов, но и зна÷итеëüно повыситü функ-
öионаëüные характеристики приìеняеìых ìате-
риаëов.
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Introduction

During development of micro-assemblages and microe-
lectronic sensors it is very important to select the materials
with account of the influence of the external factors. Appli-
cation of the new materials, meeting the operational require-
ments, in some cases is complicated because of their deficien-
cy, high costs and insufficiently developed technology for for-
mation of the elements. One of the directions in development
of microelectronics is improvement of characteristics of the
known materials by a purposeful change of their structures
and properties, in other words, their modification.

Regular research works in the field of formation of mi-
croelectronic products were started already in the previous
century. However, there are still problems of reproducibility
of the parameters and reliability of the devices, the solutions
to which depend upon the research in the micro- and nano-
scale ranges. Research in the field of the thin-film technolo-
gies gets a new impetus. Problems do arise and their solutions
are connected with the nano-industry.

Industrial modification of the thin-film resistive elements
includes [1—6]:

— temperature influence;
— anode oxidation;
— electrolytic moulding;
— current adjustment;
— mechanical action;
— ion bombardment;
— radiation exposure or x-ray irradiation.
The most frequently applied modification methods are

versions of the thermal processing of the film structures.

Basic processes in the film structures
during a heat treatment

The resistive films received by physical deposition from a
gas phase (PDGP) possess a raised concentration of defects,

and presence of a big active surface promotes an intensive
course of degradation. Depending on a task, the heat treat-
ment operations can be divided into two basic groups: a form-
ing annealing, as a result of which the demanded combination
of the resistance and temperature coefficient of resistance
(ТСR) are achieved, and a stabilizing annealing, which is de-
fined the same way as artificial ageing, thermal training, and
thermal stabilization [7].

The major factors causing a change of the resistance dur-
ing annealing:

ordering and consolidation of the structure accompanied
by movement of the microdefects (vacancies, cavities) to
the surface of a film and borders of the grains;
merge of the grains of the conducting phase in the alloy
films in the form of complexes;
surface oxidation and diffusion of oxygen along the bor-
ders of the grains, leading to a volume oxidation.
After annealing the structural changes in a resistive film

lead to a change of the mechanical stresses. In [8] it is shown,
that some samples, notwithstanding the general trend for a
change of the resistance depending on time and in accordance
with the parabolic law, possess oscillating characteristics (ap-
proximately up to 1000 h after processing).

The activated state in the low-ordered resistive films of
metals and alloys can for long time exist below 0.3Тпë [9]. For
example, films of the chrome-silicide alloys can be in the ac-
tivated state up to 450 K.

The thermodynamic instability of the elastodeformed state
initiates the transformations leading to an increase of a film’s
dispersion. The speed of change of a film’s resistance is de-
fined by the time of relaxation, which is proportional to the
viscosity of the material. Upon termination of the structural
transformations the mechanical stresses increase, resulting in
new changes of the film’s parameters. Transition from one
metastable state to another is accompanied by reduction of
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the defects, responsible for the deformation effects, and by in-
crease of viscosity of the film material. This determines a re-
laxational resistance and stability of the resistive elements.

If there are several simultaneously acting mechanisms for
transition from the activated state to a quasi-equilibrium
state, the expression, describing the change of the resistor’s
resistance in time (with account of the modified Arrhenius—
Aring equation) looks like the following [8]:

δρ = δρmax , 

where δρmax = δρ at t = ∞; k0 — parameter determined by
thermodynamic constants; n — parameter characterizing the
kind of phase transformation, determining the kinetics of age-
ing; k — Boltzmann constant; Ea — energy of activation de-
termined by the critical free energy of a phase embryo and en-
ergy of activation of the limiting process; f(S) и ϕ(T ) — func-
tions of the thermal and nonthermal disturbance, accordingly.

Basic combinations of the heat treatment procedures

The kind of a heat treatment — in the air, in an inert at-
mosphere, in vacuum — is selected depending on the design-
technological solutions of the thin-film elements and pur-
poses of the microelectronic devices, in which they are used.
The most typical temperatures for various materials are
423...973 К [10].

The role of the criterion of correctness in selection of an
annealing mode is played by the coefficient of the resistor’s
ageing as a result of a long influence of an electric load [11].
The heat treatment is considered optimal, if the selected
temperature modes of processing ensure a flat course of
curve R = f(T ) during cooling approximately from 450 K up
to room temperature [9]. As a criterion we can use the max-
imal coefficient of correlation between the resistances of the
samples before and after annealing [12].

The speed of heating and cooling of the substrates with the
resistive structures is limited by their thermal stability, i.e. the
difference of temperatures between separate parts of the sub-
strate, at which the mechanical stresses, caused by the thermal
expansion, are equal to the ultimate strength of the material
of the substrate (for the glassceramics of СТ50-1 kind the
thermal stability is 240 K) [13].

The temperature of annealing of the resistive films de-
pends on the parameters of their deposition. The standard
deposition in vacuum or in the environment of a rarefied inert
gas is carried out on a substrate warmed up to 350...750 K,
then a stabilizing annealing is done in the working chamber
of the deposition installation at the temperatures, equal to the
temperature of deposition or exceeding it, and then the work-
ing chamber is cooled down to the room temperature and de-
pressurized [6, 14—16]. Duration of the stabilizing annealing
is approximately 10...60 min, and the basic changes of the film
parameters occur in the first minutes of the annealing, while
the rest of the time is connected with a relaxation of the me-
chanical stresses after termination of the structural transfor-
mations.

The subsequent annealing in air or in an inert environ-
ment can be carried out in a stationary mode [11, 14, 17], at
cyclic loadings [18], and also under certain conditions (gas
flow, pressure in the annealing chamber, etc.) [19].

The multilayered resistive structures in the microassem-
blage boards are formed with the use of the materials with var-
ious specific resistances and a necessity of obtaining of a range
of nominal resistors with the correlation of the maximal value
to minimal one more than 103. For separate elements a mul-
tilayered version is applied for protection of the elements, TCR
compensation, creation of sites for adjustment of the resistors,
and change of the temperature profile of the elements [7].

For manufacturing of the multilayered resistive structures
two versions of heat treatment are used — annealing after the
deposition of all the resistive composition (creation of the
protective layer) [20], or after the deposition of each layer
(annealing of the basic layer — for reduction of TCR, anneal-
ing of an additional layer for formation the protective oxide
coating) [21].

The aluminum used as a conducting material in the con-
tacts to the thin-film resistors withstands the temperatures of
about 573 K during periods up to 1000 h, and in short-term
periods (30 min) — up to 823 K [22]. The contact platforms
on the copper basis withstand the processing temperatures of
473...523 K [23].

Annealing of the resistive elements with the contact plat-
forms in the air is limited by formation of the oxide films,
which impede the assembly operations. In [17] it is suggested
to carry out the thermal stabilization in the air at temperature
of 220 ± 30 °C during 15...35 min. In order to decrease the
oxidability of the contact platforms it is recommended to car-
ry out the heat treatment in a closed tight volume with the
specific norm of the air from 0.005 up to 0.023 сm2/сm3 of
the surface of the processed layers [24]. A compromise solu-
tion is annealing of the resistors with the temporary contact
platforms from Cr, Cr—Al, Ni—Al. The temperature of an-
nealing can reach 830 K, and the duration of annealing is
5...30 min. For heat treatment (830 K, 2 h) of the resistors
with copper contact platforms a temporary protective film
from a vanadium-aluminum alloy [7] can be used.

As a surface source of heating for the thermal annealing а
defocused laser beam is used, which ensures heating of a ma-
terial in absence of a phase transition. Local processing by a
laser beam of the lateral edges of a resistive element on the
sites, not bigger than 0.2...0.25 of the width of the element,
ensures formation of the channels of higher conductivity and
1.5 times increase of the load ability of the resistor [25]. A la-
ser heating is applied during annealing. The laser annealing al-
lows to reduce the time of the thermal processing up to 10–8 s
and to limit the influence area to that of the processing of the
film structures. The advantages of the laser pulse annealing
are absence of diffusion of impurities into the neighboring
layers and of the layers into each other. For processing of the
thin-film resistors Nd:YAG lasers can be used, working in the
mode of the resonant Q-switching. For formation of the pro-
tective oxide films a multipulse oxidation or a free generation
[26—28] are used.

Annealing of the resistors by Joule heat during transmis-
sion of the electric current is limited by the following condi-
tions:

resistance of the processed resistors should be not more
than 10 kΩ;
density of the transmitting current should not exceed
105 А/сm2 (in order to prevent destruction of an element
because of electrodiffusion).

1 k0t
n Ea

kT
-----⎝ ⎠

⎛ ⎞ f S( )ϕ T( )[ ]expexp–exp–
⎩ ⎭
⎨ ⎬
⎧ ⎫
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Change of the resistive elements, depending on the elec-
tric load, can vary — the energy of activation of ageing under
the action of a pulse accidental current exceeds the energy of
activation in case of processing on a direct current more than
two times. During transmission of a direct current through the
resistor the temperature distribution on its surface is essen-
tially non-uniform. A homogeneous heating of the resistor,
i.e. when a heat exchange between the resistive element and
the substrate is absent, is ensured by application of the pulse
loads with a pulse duration less than 100 ms [7, 29].

In [30] the efficiency is demonstrated of application of the
cyclic heat treatment at cryogenic temperatures during man-
ufacturing of the resistive elements. During the cyclic process-
ing a repeated heating and cooling leads to generation of the
elastic waves, which at each act of the local reorganization of
the defects initiate and encourage the structural changes. The
results of such modification of the resistive elements are a
decrease of ТСR and mechanical stresses in the film struc-
tures, and also an increase of the product yield and opera-
tional stability.

Conclusion

The temperature of the thermal processing of the resistive
elements essentially depends on the conditions of deposition
of films (temperature of a substrate, energy of the deposited
particles, etc.). It is possible to determine the deposition due
to introduction of additional influences with a nonthermal
nature of activation, allowing us to control the physical and
chemical processes [31]. A combination of the technological
processes and methods allows us not only to improve the pa-
rameters of the elements, but also to raise considerably the
functional characteristics of the applied materials.
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ÏÎÐÎÃÎÂÛÉ ÄÀÒ×ÈÊ ÌÀÃÍÈÒÍÛÕ ÏÎËÅÉ ÍÀ ÎÑÍÎÂÅ ÀÂÒÎÃÅÍÅÐÀÒÎÐÀ 
Ñ ÌÀÃÍÈÒÎÝËÅÊÒÐÈ×ÅÑÊÈÌ ÐÅÇÎÍÀÒÎÐÎÌ

Введение

В автоìобиëüной и авиаöионной проìыøëен-
ности, в автоìатизированных произвоäствах, в ро-
бототехнике и систеìах безопасности øироко ис-
поëüзуþт äат÷ики бëизости (proximity sensors) [1, 2].
В таких äат÷иках приìеняþт бесконтактные сен-
соры разëи÷ных типов: еìкостные, инäуктивные,
ìаãнитные, опти÷еские и акусти÷еские. Маãнит-
ные сенсоры обëаäаþт такиìи преиìуществаìи пе-
реä äруãиìи типаìи сенсоров, как äостато÷но боëü-
øое рабо÷ее расстояние, высокая ÷увствитеëüностü
и скоростü срабатывания, независиìостü от окружа-
þщих усëовий. В совреìенных ìаãнитных äат÷иках
[3] испоëüзуþт явëение эëектроìаãнитной инäук-
öии, эффект Хоëëа, явëение ãиãантскоãо ìаãнито-
сопротивëения, пüезоэффект и сиëу Аìпера.
В посëеäние ãоäы äостиãнут зна÷итеëüный про-

ãресс в созäании äат÷иков ìаãнитных поëей на ос-
нове ìаãнитоэëектри÷ескоãо (МЭ) эффекта в коì-
позитных структурах ферроìаãнетик—пüезоэëект-
рик [4, 5]. Эффект возникает всëеäствие коìбина-
öии ìаãнитострикöии и пüезоэффекта, в резуëüтате
÷еãо и реаëизуется пряìое преобразование инäук-
öии ìаãнитноãо поëя в эëектри÷еское напряжение.
МЭ äат÷ики иìеþт рекорäно высокуþ ÷увстви-
теëüностü äо 10–11 Të при коìнатной теìпературе,
отëи÷аþтся простотой конструкöии и ìаëыì энер-
ãопотребëениеì, работаþт на ÷астотах äо ∼105 Гö и
поэтоìу перспективны äëя приìенений в äат÷иках
бëизости.
В äанной работе описан новый пороãовый МЭ

äат÷ик ìаãнитных поëей с раäио÷астотныì выхо-
äоì. Дат÷ик построен по схеìе автоãенератора, со-
äержащеãо øирокопоëосный усиëитеëü, äеëитеëü

напряжения и МЭ резонатор в öепи обратной свя-
зи. Пороã срабатывания äат÷ика по ìаãнитноìу
поëþ ìожно реãуëироватü с поìощüþ резистивно-
ãо äеëитеëя. Бëаãоäаря выхоäу в виäе раäиосиãна-
ëа, äат÷ик ìожет бытü испоëüзован в беспровоä-
ных систеìах сбора и обработки инфорìаöии.

Структурная схема и принцип работы датчика

Структурная схеìа äат÷ика показана на рис. 1.
Основныìи эëеìентаìи äат÷ика явëяþтся: øиро-
копоëосный усиëитеëü с коэффиöиентоì усиëения
K1, фазовращатеëü с коэффиöиентоì переäа÷и K2,
выхоäной øирокопоëосный усиëитеëü ìощности с
коэффиöиентоì усиëения K3, МЭ резонатор с ко-
эффиöиентоì переäа÷и K0 на резонансной ÷астоте
и äеëитеëü напряжения на резисторах R и R0. Все
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Разработан пороговый датчик магнитных полей на основе автогенератора с магнитоэлектрическим резонатором.
Датчик содержит усилитель, резистивный делитель напряжения и магнитоэлектрический резонатор в цепи обратной
связи. Резонатор представляет собой композитную структуру в виде пластины пьезоэлектрического лангатата, рас-
положенной между слоями магнитострикционного аморфного сплава и помещенной в электромагнитную катушку.
Во внешнем магнитном поле, при выполнении условий баланса амплитуд и фаз, схема генерирует сигнал с частотой акус-
тического резонанса структуры 87,5 кГц и амплитудой до 2 В. Магнитные поля включения и выключения датчика из-
меняются в диапазоне 0,3...50 Э с помощью делителя напряжения.

Ключевые слова: датчик магнитных полей, магнитоэлектрический эффект, пьезоэлектрический эффект, магнито-
стрикция, автогенератор

Рис. 1. Структурная схема датчика магнитных полей с магнито-
электрическим резонатором
Fig. 1. Block diagram of the sensor of the magnetic fields with a
magnetoelectric resonator
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эëеìенты соеäинены посëеäоватеëüно в заìкну-
тый контур. В ка÷естве øирокопоëосноãо усиëи-
теëя испоëüзован преöизионный инструìентаëü-
ный усиëитеëü INA326. В поëосе ÷астот 80...90 кГö
он иìеет коэффиöиент усиëения по напряжениþ
K1 = 100, вхоäное поëное сопротивëение ∼1 ГОì,
выхоäное поëное сопротивëение в нескоëüко оì и
уровенü насыщения выхоäноãо сиãнаëа ∼2 В. Фа-
зовращатеëü изãотовëен на RC-öепо÷ке, иìеет ко-
эффиöиент переäа÷и по напряжениþ K2 = 0,33 и
на ÷астоте 86,7 кГö обеспе÷ивает опережаþщий
сäвиã фазы 90°. Выхоäной операöионный усиëи-
теëü OPA2314 созäает в катуøке резонатора ток äо
20 ìА, иìеет коэффиöиент переäа÷и по напряже-
ниþ K3 = 2 и уровенü насыщения выхоäноãо сиã-
наëа 2,5 В.
МЭ резонатор преäставëяет собой пëастину из

пüезоэëектри÷ескоãо (PE) ëанãатата La3Ga5,5Ta0,5O14
и äвух сëоев из аìорфноãо ферроìаãнетика (FM)
(Metglas 2605S3A), соеäиненных с поìощüþ
эпоксиäноãо кëея. Пëастина PE иìеëа разìеры
24,7 Ѕ 4 Ѕ 0,5 ìì. На поверхности пëастины быëи
нанесены Ag эëектроäы тоëщиной по ∼2 ìкì. Сëои
FM иìеëи разìеры 24,7 Ѕ 4 Ѕ 0,03 ìì и ìаãнито-
стрикöиþ насыщения λS ≈ 20•10–6 в ìаãнитных
поëях насыщения с напряженностüþ HS ≈ 100 Э.
Структура быëа жестко закрепëена в öентраëüной
÷асти так, ÷то в ней ìоãëи возбужäатüся проäоëü-
ные акусти÷еские коëебания с резонансной ÷ас-
тотой f0 = 87,6 кГö. Резонатор поìещаëи внутрü
катуøки с сопротивëениеì R0 = 4,586 Оì и ин-
äуктивностüþ L = 550 ìкГн, соäержащуþ 200 вит-
ков провоäа äиаìетроì 0,2 ìì. Катуøка созäаваëа
переìенное ìаãнитное поëе напряженностüþ äо
h = 10 Э при токе 20 ìА. Всþ конструкöиþ распо-
ëаãаëи в катуøках Геëüìãоëüöа, созäававøих пос-
тоянное поëе H напряженностüþ äо 100 Э, направ-
ëенное вäоëü оси структуры. Переìенный резис-
тор R в äеëитеëе напряжения позвоëяë изìенятü
коэффиöиент переäа÷и резонатора K4 = R0/(R0 + R)
от 1 при R = 0 äо 8•10–5 при R = 60 кОì.
Принöип работы пороãовоãо äат÷ика сëеäуþ-

щий. Напряжение u1cos(2πft), с аìпëитуäой u1 и
÷астотой f, приëоженное к катуøке резонатора,
созäает переìенное ìаãнитное поëе h, направëен-
ное вäоëü оси структуры. Оäновреìенно к струк-
туре в тоì же направëении прикëаäывается посто-
янное ìаãнитное поëе H. В резуëüтате ìаãнитост-
рикöионных äефорìаöий ферроìаãнитных сëоев в
структуре возбужäаþтся проäоëüные акусти÷еские
коëебания. Поскоëüку пëастина PE распоëожена
сиììетри÷но ìежäу äвуìя ìаãнитныìи сëояìи,
изãибные коëебания отсутствуþт. Дефорìаöия PE
сëоя, ìехани÷ески связанноãо с FM сëояìи, при-
воäит к ãенераöии пüезоэëектрикоì переìенноãо
напряжения с аìпëитуäой u2 и той же ÷астотой f.
Аìпëитуäа ãенерируеìоãо напряжения пропорöи-

онаëüна напряженности постоянноãо поëя u2 ∼ H и
возрастает в Q (äобротностü) раз, коãäа ÷астота
возбужäаþщеãо поëя совпаäает с ÷астотой про-
äоëüных акусти÷еских коëебаний структуры. Ко-
эффиöиент переäа÷и резонатора K0(H) = u2(H)/u1
зависит от ìаãнитноãо поëя и ìожет изìенятüся в
øирокоì интерваëе при изìенении H.
При выпоëнении усëовия баëанса аìпëитуä и

фаз Ki ≥ 1 и ϕi = 2πn (ãäе Ki и ϕi — коэффи-

öиент переäа÷и и фазовый сäвиã в i-ì эëеìенте
схеìы, n — öеëое ÷исëо) в заìкнутоì контуре воз-
бужäаþтся автокоëебания. Дëя рассìатриваеìой
схеìы ÷астота ãенераöии равна ÷астоте проäоëü-
ных акусти÷еских коëебаний структуры, а аìпëи-
туäа ãенерируеìоãо напряжения u3 оãрани÷ена

уровнеì насыщения усиëитеëя. При изìенении
коэффиöиента K4 äеëитеëя напряжения баëанс аì-

пëитуä буäет выпоëнятüся äëя разëи÷ных коэффи-
öиентов переäа÷и резонатора K0. Такиì образоì,

ãенератор ìожет бытü испоëüзован в ка÷естве по-
роãовоãо äат÷ика ìаãнитных поëей с реãуëируе-
ìыì поëеì срабатывания.

Характеристики датчика

На рис. 2, а привеäены изìеренные аìпëитуä-
но-÷астотная и фазо-÷астотная характеристики
МЭ резонатора. Виäен резонансный пик вбëизи
÷астоты f0 = 86,7 кГö с äобротностüþ Q ≈ 1080, ко-
торый соответствует возбужäениþ проäоëüных

i
∏

i
∑

Рис. 2. Характеристики МЭ резонатора: a — зависиìости аìп-
ëитуäы u2 и фазы ϕ напряжения на выхоäе резонатора от ÷ас-
тоты при u1 = 1 В и H = 8 Э; b — зависиìостü u2 от u1 на ÷астоте
резонанса при H = 7,5 Э; c — зависиìостü u2 от ìаãнитноãо поëя
H на ÷астоте резонанса при u1 = 0,3 В

Fig. 2. Characteristics of the ME resonator: a — dependences of the
amplitude u2 and phase ϕ of the voltage at the output of the resonator
on the frequency at u1 = 1 V and H = 8 Oe; b — dependence of u2 on
u1 at the resonance frequency at H = 7.5 Oe; c — dependence of u2 on
the magnetic field H on the resonance frequency at u1 = 0.3 V
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акусти÷еских коëебаний в структуре. Рас÷ет резо-
нансной ÷астоты проäоëüных коëебаний [6] äëя
соответствуþщих экспериìенту параìетров струк-
туры äает зна÷ение 90 кГö, это зна÷ение уäовëет-
воритеëüно совпаäает с изìеренныì. На резонанс-
ной ÷астоте фаза ãенерируеìоãо напряжения на 90°
отстает от фазы напряжения, приëоженноãо к воз-
бужäаþщей катуøке. Фазовый сäвиã, созäаваеìый
собственно эëектроìаãнитной катуøкой, ìаë и
ìожет не у÷итыватüся. Дëя коìпенсаöии этоãо
фазовоãо сäвиãа и выпоëнения усëовий фазовоãо
синхронизìа испоëüзован фазовращатеëü, пока-
занный на схеìе рис. 1. На рис. 2, b привеäена за-
висиìостü напряжения u2, ãенерируеìоãо структу-
рой на ÷астоте резонанса, от напряжения u1, при-
ëоженноãо к возбужäаþщей катуøке. Виäно, ÷то
зависиìостü ëинейна во всеì äиапазоне напряже-
ний. Коэффиöиент переäа÷и резонатора по напря-
жениþ равен K0 = u2/u1 ≈ 3,6.
На рис. 2, c показана зависиìостü напряжения u2

на резонансной ÷астоте f0 от внеøнеãо постоянно-
ãо ìаãнитноãо поëя H при напряжении на катуøке
u1 = 1 В. С увеëи÷ениеì H напряжение u2 сна÷аëа
растет, äостиãает ìаксиìаëüноãо зна÷ения ∼4,6 В
при постоянноì поëе Hm ≈ 7, 5 Э (которое соот-
ветствует ìаксиìуìу пüезоìаãнитноãо коэффиöи-
ента FM сëоя q = ∂λ/∂H, ãäе λ(H) — ìаãнитострик-
öия), а посëе этоãо снова постепенно уìенüøается
по ìере увеëи÷ения H. Из виäа зависиìости на
рис. 2, c сëеäует, ÷то ãенераöия в схеìе ìожет воз-
никатü внутри оãрани÷енноãо äиапазона постоян-
ных ìаãнитных поëей H1 ≤ H ≤ H2, ãäе H1 — поëе
вкëþ÷ения ãенераöии и H2 — поëе выкëþ÷ения
ãенераöии.
На рис. 3 показана форìа сиãнаëа u3(t) на вы-

хоäе усиëитеëя, изìеренная при коэффиöиенте
переäа÷и äеëитеëя K4 ≈ 1,14•10–4 и R = 40 кОì.
Виäно, ÷то сиãнаë на рис. 3, а не ãарìони÷еский.
Искажение форìы сиãнаëа обусëовëено насыще-
ниеì усиëитеëя на уровне u3 ≈ 2,5 В. Зависиìостü
u3(H), показанная на рис. 3, b, изìерена при ско-
рости нарастания поëя ∂H/∂t = 2,5 Э/с. При изìе-
нении поëя ãенераöия набëþäаëасü тоëüко внутри
интерваëа поëей H1 ≤ H ≤ H2 (H1 ≈ 1 Э и H2 ≈ 31 Э
при R = 40 кОì), ãäе быëи выпоëнены усëовия аì-
пëитуäноãо и фазовоãо синхронизìа.
На рис. 4 привеäена зависиìостü поëей "вкëþ-

÷ения" и "выкëþ÷ения" ãенераöии от сопротивëе-
ния резистора äеëитеëя R(H), построенная с ис-
поëüзованиеì кривых, анаëоãи÷ных показанной на
рис. 3, b. Виäно, ÷то зависиìостü R(H) на рис. 4 ка-
÷ественно повторяет зависиìостü u2(H) на рис. 2, c.
Оäнако сëеäует отìетитü, ÷то пик на рис. 4 øире
по поëþ и сäвинут в обëастü боëее высоких ìаã-
нитных поëей, по сравнениþ с пикоì на рис. 2, c.
Это ìожет бытü связано с уìенüøениеì коэффи-
öиента переäа÷и МЭ резонатора при боëüøих аì-

пëитуäах возбужäаþщеãо ìаãнитноãо поëя, ÷то со-
ãëасуется с äанныìи рис. 2, a, из работы [7].
Также обнаружено, ÷то ãенераöия в схеìе воз-

никает тоëüко при оäноì направëении постоянно-
ãо поëя H. При обращении направëения поëя ãе-
нераöия отсутствоваëа äëя ëþбых зна÷ений поëя.
Это происхоäит всëеäствие изìенения на 180° фа-
зы напряжения, ãенерируеìоãо PE сëоеì, приво-
äящеãо к наруøениþ усëовий баëанса фаз в кон-
туре. Дëя восстановëения ãенераöии посëе обра-
щения направëения поëя H быëо необхоäиìо ввес-
ти в öепü äопоëнитеëüный сäвиã фазы напряжения
на 180°. Потребëяеìая äат÷икоì ìощностü состав-
ëяëа 35 ìВт в отсутствие ãенераöии и возрастаëа äо
36...42 ìВт при возбужäении ãенераöии.

Заключение

Такиì образоì, в работе преäëожен, изãотовëен
и иссëеäован новый пороãовый äат÷ик ìаãнитных

Рис. 3. Форма напряжения u3(t), генерируемого датчиком (a); за-
висимость генерируемого напряжения u3 от постоянного поля H (b)

Fig. 3. Voltage form u3(t), generated by the sensor (a); dependence of
the generated voltage u3 on the constant field H (b)

Рис. 4. Границы магнитных полей H и сопротивлений делителя
R существования генерации в схеме с МЭ резонатором
Fig. 4. Borders of the magnetic fields H and resistances of divider R of
the existence of the generation in the circuit with the ME resonator
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поëей с раäио÷астотныì выхоäоì. Дат÷ик соäер-
жит øирокопоëосный усиëитеëü, резистивный äе-
ëитеëü напряжения и коìпозитный ìаãнитоэëект-
ри÷еский резонатор в öепи обратной связи. При
приëожении ìаãнитноãо поëя и выпоëнении усëо-
вий баëанса аìпëитуä и фаз, äат÷ик ãенерирует ра-
äиосиãнаë с ÷астотой, равной ÷астоте проäоëüных
акусти÷еских коëебаний резонатора, 87,5 кГö, и
аìпëитуäой äо 2,5 В. Маãнитные поëя вкëþ÷ения
H1 и выкëþ÷ения H2 äат÷ика ìожно изìенятü в
øироких преäеëах, изãотавëивая ìаãнитные сëои
резонатора из разëи÷ных ìаãнитострикöионных
ìатериаëов, и реãуëироватü в боëее узкоì интер-
ваëе поëей с поìощüþ äеëитеëя напряжения. Час-
тоту выхоäноãо сиãнаëа äат÷ика ìожно заäаватü в
преäеëах от еäиниö киëоãерö [7] äо сотен ìеãаãерö
[8] за с÷ет поäбора разìеров резонатора и выбора
изãибных, пëанарных иëи тоëщинных ìоä коëеба-
ний структуры. Раäио÷астотный выхоä äат÷ика
позвоëяет испоëüзоватü еãо в беспровоäных систе-
ìах сбора и обработки инфорìаöии.

Работа поддержана Минобрнауки России (про-
ект № 2.76.2014К), грантом Президента Российс-
кой Федерации (№ МК-7690.2016.9) и Российским
фондом фундаментальных исследований (грант
№ 16-29-14017/16).
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The magnetic field proximity sensors of various types are widely used in the automobile industry, robotics, and safety systems,
and so on. This work is dedicated to a new type of magnetoelectric effect-based threshold magnetic field sensor with a radio-frequency
output. The sensor contains an amplifier, phase shifter, resistive voltage divider and a magnetoelectric resonator in the feedback loop.
The resonator is a composite structure of a piezoelectric langatate plate located between two ferromagnetic amorphous alloy layers,
in an electromagnetic coil. In such a resonator the magnetoelectric effect arises due to a combination of the magnetostriction of the
ferromagnetic layers and the piezoelectric effect in the langatate plate, and this ensures a direct conversion of the AC magnetic field
into the output electrical voltage. Under an external DC magnetic field, when the amplitude balance and phase matching conditions
in the active loop are fulfilled, the circuit generates a radio-signal at the structure longitudinal acoustic resonance frequency of
87.5 kHz with the amplitude up to 2.5 V. The "switch on" and "switch off" magnetic fields of the sensor can be varied within the
range of 0.3—50 Oe using the tuned voltage divider. The frequency of the output signal can be varied from units of kHz up to hun-
dreds of MHz by choosing dimensions of the resonator and bending, in-plane or thickness acoustic modes. The radio-frequency out-
put allows us to use this sensor in the wireless data acquisition and processing systems.

Keywords: magnetic field sensor, magnetoelectric effect, piezoelectric effect, magnetostriction, self-oscillator
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Introduction

The proximity sensors are used in the automobile and avi-
ation industries, the automated productions, robotics and
safety systems [1, 2]. They employ contactless sensors: capac-
itive, inductive, magnetic, optical and acoustic ones. The
magnetic sensors have a rather big working distance, high sen-
sitivity and speed of actuation, they are independent of the
environmental conditions. In the magnetic sensors [3] they
use the phenomenon of electromagnetic induction, Hall ef-
fect, giant magnetoresistance, piezoelectric effect and the
Ampere force.

A considerable progress has been achieved in development
of the magnetic field sensors on the basis of the magnetoe-
lectric (ME) effect in the ferromagnetic-piezoelectric com-
posite structures [4, 5]. The effect arises due to a combination
of a magnetostriction and a piezoelectric effect, and it real-
izes a direct transformation of a magnetic field into the elec-
tric voltage. ME sensors have a record high sensitivity — up
to 10–11 T. At a room temperature they are distinguished by
simplicity of their design and small energy consumption, they
work on frequencies up to ∼105 Hz and are promising for ap-
plication in the proximity sensors.

The given work describes a new threshold ME magnetic
field sensor with a radio frequency output. The sensor is con-
structed as a self-oscillator containing a broadband amplifier,
a voltage divider and ME resonator in a feedback circuit. The
threshold of the sensor’s operation on a magnetic field can be
controlled by means of a resistive divider. Due to the output in
the form of a radio frequency signal the sensor can be used in
the wireless systems for information collection and processing.

The block diagram and principle of operation of the sensor

The block diagram of the sensor is presented in fig. 1. Its
basic elements are a broadband amplifier with amplification
coefficient K1, a phase shifter with transmission coefficient
K2, an output broadband amplifier with amplification coeffi-
cient K3, a ME resonator with transmission coefficient K0 on
the resonant frequency and a voltage divider on resistors R
and R0. All the elements are connected in series closed loop.
As a broadband amplifier the INA326 precision tool ampli-
fier is used. In the range of frequencies of 80...90 kHz it has
voltage amplification coefficient K1 = 100, input impedance
∼1 GΩ, output impedance of several ohm units and the level
of saturation of the output signal ∼2 V. The phase shifter is
made on RC circuit, it has transmission coefficient on voltage
K2 = 0.33 and on frequency 86.7 kHz ensures an advanced
phase shift of 90°. OPA2314 output operational amplifier cre-
ates in the coil of the resonator a current up to 20 mА, it has
transmission coefficient on voltage K3 = 2 and the level of sat-
uration of the output signal of 2.5 V.

The ME resonator was a plate from piezoelectric (PE) lan-
gatate (La3Ga5.5Ta0.5O14) and two layers of an amorphous fer-
romagnetic (FM) (Metglas 2605S3A) connected by an epoxy
glue. PE plate had the size of 24.7 Ѕ 4 Ѕ 0.5 mm. On the plate
surface Ag electrodes were deposited with thickness of ∼2 μm
each. FM layers had the dimensions of 24.7 Ѕ 4 Ѕ 0.03 mm

and magnetostriction saturation λS ≈ 20•10–6 in the fields
HS ≈ 100 Oe. The structure was rigidly fixed in the central part
so, that it could accommodate the longitudinal acoustic fluc-
tuations with the resonant frequency f0 = 87.6 kHz. The res-
onator was placed in the coil with resistance R0 = 4.586 Ω
and inductivity L = 550 μH, containing 200 coils of a wire
of 0.2 mm. The coil created a variable magnetic field up to
h = 10 Oe at current of 20 mА. All the design was placed in
Helmholtz coils creating constant field H with intensity up to
100 Oe, directed along the structure axis. The variable resistor
R in the voltage divider allowed to measure the coefficient
of transmission of the resonator K4 = R0/(R0 + R) from 1 at
R = 0 up to 8•10–5 at R = 60 kΩ.

The principle of operation of the threshold sensor is the
following. Voltage u1cos(2πft) with amplitude u1 and frequen-
cy f, applied to the resonator coil, creates a variable magnetic
field h along the structure axis. Constant magnetic field H is
applied to the structure in the same direction. As a result of
the magnetostrictive deformations of the ferromagnetic lay-
ers, the longitudinal fluctuations are raised in the structure.
Since PE plate is placed symmetrically between two magnetic
layers, the bending fluctuations are absent. Deformation of
the PE layer, mechanically connected with the FM layers,
leads to generation by a piezoelectric of an alternating voltage
with amplitude u2 and the same frequency f. The amplitude
of the generated voltage is proportional to the intensity of the
field u2 ∼ H and is increased in the quality Q times, when the
frequency of the exciting field coincides with the frequency of
the acoustic fluctuations of the structure. The coefficient of
transmission of the resonator K0(H) = u2(H)/u1 depends on
the magnetic field and can change in a wide interval, if H
changes.

If the conditions of the balance of the amplitudes and

phases are met Ki ≥ 1 and ϕi = 2πn (where Ki and ϕi —

coefficient of transmission and phase shift in i circuit element,
n — integral number) the self-oscillations are raised in the
closed loop. For the circuit the frequency of the generation is
equal to the frequency of the longitudinal acoustic fluctua-
tions of the structure, while the amplitude of the generated
voltage u3 is limited by the level of saturation of the amplifier.

When coefficient K4 of the voltage divider changes, the bal-

ance of the amplitudes will be fulfilled for various transmis-
sion coefficients of the resonator K0. Thus, the generator can

be used as a threshold sensor of the magnetic fields with an
adjustable field of actuation.

Sensor characteristics

Fig. 2, a presents the measured peak-frequency and
phase-frequency characteristics of the ME resonator. The res-
onant peak is seen close to f0 = 86.7 kHz with quality factor
Q ≈ 1080, which corresponds to the excitation of the longi-
tudinal fluctuations in the structure. Estimation of the reso-
nant frequency of the longitudinal fluctuations [6] for the pa-
rameters corresponding to the experiment is equal to 90 kHz,
and this coincides well with the measurement. On the reso-

i
∏

i
∑
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nant frequency the phase of the generated voltage by 90° lags
behind the phase of the voltage applied to the exciting coil.
The phase shift generated by the electromagnetic coil itself is
small and can be ignored. For its compensation and imple-
mentation of the conditions of the phase synchronism, the
phase changer (fig. 1) is used. Fig. 2, b presents the depend-
ence of voltage u2, generated by the structure on the reso-
nance frequency of voltage u1, applied to the exciting coil. It
is seen, that the dependence is linear in all the range of the
voltages. The transmission coefficient of the resonator on
voltage is equal to K0 = u2/u1 ≈ 3.6.

Fig. 2, c presents the dependence of voltage u2 in the res-
onant frequency f0 on the constant magnetic field H at the
coil voltage u1 = 1 V. With an increase of H the voltage u2
grows and reaches its maximum of ∼4.6 V at the constant
field of Hm ≈ 7.5 Oe (which corresponds to the maximum of
the piezomagnetic coefficient of the FM layer q = ∂λ/∂H,
where λ(H) — magnetostriction), and after that it lessens
gradually alongside with the growth of H. From the depend-
ence presented in fig. 2, c it follows that the generation in the
circuit may arise within a limited range of the magnetic fields
H1 ≤ H ≤ H2, where H1 — the field of switch on of the gen-
eration and H2 — the field of switch off of the generation.

Fig. 3 presents the signal form u3(t) on the amplifier out-
put, measured at the transmission coefficient of divider
K4 ≈ 1.14•10–4 and R = 40 kΩ. It is seen, that the signal in
fig. 3, а is not harmonious. Distortion of the form of the sig-
nal is caused by saturation of the amplifier at the level of
u3 ≈ 2.5 V. Dependence u3(H), shown in fig. 3, b, was meas-
ured at the speed of increase of the field ∂H/∂t = 2.5 Oe/s.
During the change of the field the generation was observed
only inside the interval of the fields H1 ≤ H ≤ H2 (H1 ≈ 1 Oe
and H2 ≈ 31 Oe at R = 40 kΩ), where the conditions of the
amplitude and phase synchronism were implemented.

Fig. 4 presents the dependence of the fields of "switch on"
and "switch off" on the resistance of the resistor of the divider
R(H), constructed with the use of the curves similar to the one
shown in fig. 3, b. It is seen, that the dependence R(H) in
fig. 4 qualitatively repeats the dependence u2(H) in fig. 2, c.
However, it should be pointed out that the peak in fig. 4 is
wider by the field and shifted to the area of the higher mag-
netic fields, compared with the peak in fig. 2, c. This can be
connected with a decrease of the transmission coefficient of
ME resonator at big amplitudes of the exciting magnetic field,
which agrees with the data of fig. 2, a from the work [7].

Also it was discovered, that the generation in the circuit
appeared only at one direction of the constant field H. At the
inversion of the direction of the field the generation was ab-
sent for any values of the field. That was due to a change by
180° of the phases of the voltage generated by the PE layer,
leading to infringement of the conditions of the balance of the
phases in the contour. For restoration of the generation after
the inversion of the direction of the field H it was necessary
to introduce into the circuit an additional shift of the voltage
phase by 180°. The power consumed by the sensor was 35 mW

in the absence of the generation and increased up to 36...42 mW
at the excitation of the generation.

Conclusion

Thus, the work proposes a new threshold sensor of the
magnetic fields with a radio-frequency output, which has
been manufactured and investigated. The sensor contains a
broadband amplifier, a resistive voltage divider and a com-
posite resonator in the feedback circuit. When a magnetic
field is applied and the balance of the amplitudes and phases
is implemented, the sensor generates a radio signal with the
frequency equal to the frequency of the longitudinal acoustic
fluctuations of the resonator, 87.5 kHz, and the amplitude up
to 2.5 V. The magnetic fields of switch on H1 and switch off
H2 of the sensor can be changed in a wide range, by making
the magnetic layers of the resonator from various magneto-
strictive materials and can be controlled in a narrower interval
of the fields by means of the voltage divider. The frequency
of the output signal can be set from units of kilohertz [7] up
to hundreds of megahertz [8] by selection of the sizes of the
resonator and of the bending, planar or thickness modes of
the fluctuations of the structure. The radiofrequency output of
the sensor allows us to use it in the wireless systems for col-
lection and processing of information.

The work was supported by the Ministry of Education and
Science of RF (project № 2.76.2014К), grant of the President of
the RF (№ МК-7690.2016.9) and the Russian Foundation for
Basic Researche (grant № 16-29-14017/16).

References

1. The measurement, Instrumentation, and Sensors, CRC
Press LLC, Boka Raton, Fl, 1999.

2. Zilys D. M. Vehicle detection based on magneto-resistive
magnetic field sensor, Electronics and Electrical Engineering,
2012, vol. 2, no. 118, pp. 27—31.

3. Tumanski S. Modern magnetic field sensors — a review,
Przeglad Electrotechniczny, 2013, vol. 89, no. 10.

4. Fеtisоv L. Resonance magnetoelectric effect in composite
structures, LAP LAMBERT Academic Publishing, 2010, 158 c.

5. Wang Y., Li J., Viehland D. Magnetoelectrics for mag-
netic sensor applications: status, challenges and perspectives,
Materials Today, 2014, vol. 9, no. 6, pp. 269—275.

6. Timoshenko S. P. Vibration problems in engineering, New
York, P. Van Nostrand, 1962, 283 p.

7. Fetisov L. Y., Fetisov Y. K., Sreenivasulu G., Srinivasan G.
Nonlinear resonant magnetoelectric interactions and efficient
frequency doubling in a ferromagnetic-ferroelectric layered
structure, J. Appl. Phys., 2013, vol. 113, no. 116101.

8. Sreenivasulu G., Fetisov L. Y., Fetisov Y. K., Sriniva-
san G. Piezoelectric single crystal langatate and ferromagnetic
composites: Studies on low-frequency and resonance magnetoe-
lectric effects, Appl. Phys. Lett., 2012, vol. 100, p. 052901.

9. Nan T., Hui Y., Rinaldi M., Sun N. Self-Biased 215 MHz
Magnetoelectric NEMS Resonator for Ultra-Sensitive DC Mag-
netic Field Detection, Sci. Rep., 2013, vol. 3, DOI:
10.1038/srep01985.

Аäpес pеäакöии жуpнаëа: 107076, Москва, Стpоìынский пеp., 4. Теëефон pеäакöии жуpнаëа (499) 269-5510. E-mail: nmst@novtex.ru
Жуpнаë заpеãистpиpован в Феäераëüной сëужбе по наäзору за собëþäениеì законоäатеëüства в сфере ìассовых коììуникаöий и охране куëüтурноãо насëеäия.

Свиäетеëüство о pеãистpаöии ПИ № 77-18289 от 06.09.04.

Техни÷еский pеäактоp Т. А. Шацкая. Коppектоp Е. В. Комиссарова.

Сäано в набоp 21.01.2017. Поäписано в пе÷атü 22.02.2017. Фоpìат 60Ѕ88 1/8. Заказ МС0317. Цена äоãоворная
Ориãинаë-ìакет ООО «Аäвансеä соëþøнз». Отпе÷атано в ООО «Аäвансеä соëþøнз». 119071, ã. Москва, Ленинский пр-т, ä. 19, стр. 1. Сайт: www.aov.ru
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