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TÓM TẮT  

Sự khuếch tán tạp chất trong chất bán dẫn là một hiện tượng có ý nghĩa quan trọng cả về mặt công nghệ 

lẫn khoa học. Thứ nhất, quá trình khuếch tán tạp chất xảy ra trong hầu hết các công đoạn chế tạo linh kiện 

điện tử. Thứ hai, khuếch tán liên quan mật thiết đến các tính chất cơ bản của chất bán dẫn, thường bị chi phối 

bởi các khuyết tật điểm nội tại như nguyên điền kẽ (self-interstitial) và lỗ trống (vacancy). Do sự tương tác 

giữa tạp chất với mạng tinh thể, quá trình khuếch tán tạp chất trong silic thường tạo ra đồng thời các khuyết 

tật điểm, và các khuyết tật này cũng khuếch tán song song với tạp chất. Vì vậy, quá trình khuếch tán cũng như 

các hệ số khuếch tán của tạp chất và khuyết tật điểm trở nên rất phức tạp. Dựa trên lý thuyết nhiệt động học 

không thuận nghịch, bài báo trình bày và thảo luận hệ số khuếch tán hiệu dụng của bo (B), nguyên tử điền kẽ 

(I) và lỗ trống (V) trong silic. Hệ số khuếch tán hiệu dụng của khuyết tật điểm có thể nhận giá trị âm, dẫn đến 

hiện tượng khuếch tán ngược của khuyết tật trong silic. Bài báo cũng nghiên cứu sự phụ thuộc của hệ số 

khuếch tán của bo và khuyết tật điểm vào hệ số khuếch tán đơn giản cũng như nồng độ của bo và các khuyết 

tật điểm. 

Từ khóa: Hệ số khuếch tán hiệu dụng, Tạp chất B, Điền kẽ silic, Lỗ trống, Sai hỏng điểm 

ABSTRACT 

 Dopant diffusion in semiconductors is an interesting phenomenon from both technological and scientific 

points of view. Firstly, dopant diffusion is taking place during most of the steps in electronic device fabrication. 

Secondly, diffusion is related to fundamental properties of the semiconductor, often controlled by intrinsic point 

defects (self-interstitials and vacancies). Due to the interaction between dopant with the crystal lattice, the 

dopant diffusion process in silicon often gives rise to point defects, which will diffuse simultaneously with the 

impurities. So, the diffusion process and diffusivities of dopant and point defects are very complex. Based on 

irreversible thermodynamic theory, the effective diffusivity of boron (B), interstitial (I) and vacancy (V) in 

silicon are presented and discussed. The effective diffusivity of point defects may be negative and diffusion of 

point defects in silicon could be backward diffusion. In this paper, the dependence of diffusivity of boron and 

point defects on simple diffusivity and concentration of boron and point defects are studied.  

Keywords: Effective diffusivity, Boron impurity Silicon self-interstitial, Vacancy, Point defects. 

MỞ ĐẦU 

 Hệ số khuếch tán là đại lượng đặc trưng cho khả 

năng xảy ra quá trình khuếch tán và đóng vai trò 

là động lực của sự khuếch tán. Đối với các hệ 

khuếch tán đơn giản như trong chất lỏng và chất 

khí, hệ số khuếch tán thường được xem là một 

hằng số vật lý, phụ thuộc vào kích thước phân 

tử, các tính chất của chất khuếch tán cũng như 

nhiệt độ và áp suất. Tuy nhiên, trong chất rắn, 

đặc biệt là trong chất bán dẫn, hệ số khuếch tán 

có bản chất phức tạp hơn nhiều. Phần lớn các quá 

trình khuếch tán trong chất bán dẫn là sự khuếch 

tán đồng thời của tạp chất và các khuyết tật điểm 

[1–6]. Do tồn tại sự tương tác giữa tạp chất và 

khuyết tật điểm, hệ số khuếch tán trở nên phức 

tạp. Tuy vậy, dựa trên lý thuyết nhiệt động học 

không thuận nghịch, có thể thiết lập hệ phương 

trình khuếch tán đồng thời và từ đó xác định các 

hệ số khuếch tán hiệu dụng của bo và các khuyết 

tật điểm. 

1. Cơ chế khuếch tán trong chất bán dẫn 

     Để hiểu rõ bản chất vật lý của quá trình 

khuếch tán, cần xem xét các cơ chế vi mô chi 

phối chuyển động của nguyên tử. Trong chất bán 
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dẫn tồn tại một số cơ chế khuếch tán chủ yếu 

như: cơ chế điền kẽ, cơ chế lỗ trống, cơ chế hỗn 

hợp, cơ chế “đẩy ra” (kick-out) và cơ chế phân 

ly. Cơ chế đơn giản nhất là cơ chế điền kẽ, trong 

đó nguyên tử khuếch tán nhảy từ một vị trí điền 

kẽ sang vị trí xen kẽ khác trong khoảng trống 

giữa các nguyên tử mạng. Cơ chế phổ biến và 

được nghiên cứu rộng rãi nhất là cơ chế lỗ trống, 

có thể được mô tả thông qua phản ứng [6]: 

As + V  →  AV (1) 

Trong đó AS là nguyên tử nằm ở vị trí thay thế 

trong mạng tinh thể, V là khuyết tật lỗ trống và 

AV là cặp nguyên tử – lỗ trống. Lỗ trống là một 

vị trí mạng tinh thể bị bỏ trống. Trong cơ chế lỗ 

trống, các nguyên tử khuếch tán trong mạng 

bằng cách trao đổi vị trí với các lỗ trống. Trong 

cơ chế xen kẽ, hay còn gọi là cơ chế khuếch tán 

được trung gian bởi nguyên tử xen kẽ quá trình 

khuếch tán diễn ra thông qua phản ứng [6]: 

As + I  →  AI (2) 

Trong đó AI là nguyên tử nằm ở vị trí điền kẽ 

trong mạng tinh thể còn I là nguyên tử điền kẽ tự 

thân. Vị trí thay thế tương ứng với vị trí mạng 

tinh thể thông thường, trong khi nguyên tử điền 

kẽ tự thân là nguyên tử dư chiếm các vị trí nằm 

giữa những nút mạng trong tinh thể. Trong cơ 

chế điền kẽ, các nguyên tử hòa tan ở vị trí thay 

thế khuếch tán bằng cách tương tác với các 

nguyên tử điền kẽ tự thân, thông qua quá trình 

“đẩy” lẫn nhau từ vị trí thay thế sang vị trí điền 

kẽ khác. Khi một nguyên tử có khả năng tồn tại 

cả ở vị trí thay thế và vị trí điền kẽ, quá trình 

khuếch tán có thể diễn ra theo cơ chế “đẩy ra” 

(kick-out) hoặc cơ chế phân ly theo phản ứng [6, 

7]: 

AS   → AI  + V (3) 

Nói cách khác, một nguyên tử ở vị trí thay thế có 

thể phân ly thành một nguyên tử ở vị trí điền kẽ 

và một lỗ trống và phản ứng ngược xảy ra khi 

nguyên tử điền kẽ tái hợp với lỗ trống để trở về 

trạng thái AS. Tương tự như cơ chế kick-out, 

nguyên tử ở trạng thái điền kẽ (AI) có thể khuếch 

tán trên những khoảng cách dài theo cơ chế điền 

kẽ trực tiếp trước khi tái hợp với một lỗ trống để 

trở thành nguyên tử ở vị trí thay thế. Đặc trưng 

chung của hai cơ chế này là hệ số khuếch tán 

hiệu dụng lớn, do khuếch tán trực tiếp theo cơ 

chế điền kẽ diễn ra rất nhanh so với khuếch tán 

được trung gian bởi khuyết tật điểm. Tùy thuộc 

vào điều kiện khuếch tán, cơ chế kick-out có thể 

là nguyên nhân tạo nên những dạng phân bố 

nồng độ “bất thường” quan sát được trong một 

số thực nghiệm khuếch tán. Những dạng phân bố 

này có thể được sử dụng như một dấu hiệu nhận 

biết cho cơ chế kick-out. Đây là trường hợp đặc 

biệt, bởi vì trong hầu hết các tình huống, không 

thể suy ra trực tiếp cơ chế khuếch tán vi mô mà 

dựa trên hình dạng của các đường cong phân bố 

nồng độ thực nghiệm [8, 9]. 

2. Khuếch tán thông qua khuyết tật điểm 

trong chất bán dẫn 

     Để một nguyên tử có thể khuếch tán, nó phải 

thực hiện một bước nhảy sang một vị trí mạng 

khác. Bước nhảy này đòi hỏi phải vượt qua một 

rào cản năng lượng nhất định, rào cản này giữ 

cho các nguyên tử nằm ổn định tại những vị trí 

ưu tiên trong mạng tinh thể. Giả thiết rằng năng 

lượng cần thiết để vượt qua rào cản này có nguồn 

gốc từ chuyển động nhiệt, tức là xác suất xảy ra 

bước nhảy khuếch tán phụ thuộc vào nhiệt độ. 

Khi đó, quá trình khuếch tán thông qua cơ chế 

(a) có thể được mô tả theo biểu thức [9]: 

D = 𝐷0 exp (−
𝐻𝑚

𝑘𝑇
) (4) 

với D0
 được xác định bởi: 

D0 = 𝑔𝑎0
2𝑣0 exp (

𝑆𝑚

𝑘
) (5) 

Trong đó gα là hệ số hình học, phản ánh ảnh 

hưởng của hình học mạng tinh thể; a0 là khoảng 

cách bước nhảy; ν0 là tần số thử; Hm, Sm
 và 𝑘lần 

lượt là enthanpi, entropy di chuyển nguyên tử 

khuếch tán và hằng số Boltzmann. Phần lớn các 

cơ chế khuếch tán là gián tiếp, đòi hỏi sự tham 

gia của các nguyên tử điền kẽ hoặc lỗ trống như 

những “phương tiện” vận chuyển khuếch tán. 

Điều này có nghĩa là nguyên tử điền kẽ hoặc lỗ 

trống trước hết phải di chuyển đến vùng lân cận 

của nguyên tử khuếch tán thì bước nhảy khuếch 

tán mới có thể xảy ra. Sau khi bước nhảy khuếch 

tán đã diễn ra, xác suất để bước nhảy bị triệt tiêu 

bởi một bước nhảy ngược thường lớn hơn xác 

suất để xảy ra một bước nhảy tiếp theo, do 

khuyết tật vẫn còn ở gần nguyên tử đang khuếch 

tán. Hiện tượng này được gọi là tương quan và 

cần được tính đến cùng với nồng độ khuyết tật. 

Khi kết hợp ba yếu tố: hệ số hình học, nồng độ 

khuyết tật và hiệu ứng tương quan, ta thu được 

biểu thức cho hệ số khuếch tán của nguyên tử 
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đánh dấu thông qua cơ chế điền–thay thế hoặc 

cơ chế lỗ trống như sau [9]: 

D0 =  𝑓𝑔𝑎0
2𝑣0 exp (

𝑆𝐹+𝑆𝑚

𝑘
) (6) 

với D0
 được xác định bởi: 

D = D0 exp (−
𝐻𝐹+ 𝐻𝑚

𝑘𝑇
) (7) 

Ở đây SF, Sm
  là entropi hình và entropi di chuyển 

điền kẽ, và HF, Hm
 là enthanpi hình và enthanpi 

di chuyển điền kẽ. Các phương trình (6) và (7) 

cho thấy hệ số khuếch tán của tạp chất trong chất 

bán dẫn phụ thuộc vào cơ chế khuếch tán. Tuy 

nhiên, trên thực tế, hệ số khuếch tán của phần 

lớn các tạp chất trong chất bán dẫn, đặc biệt là 

trong silic, còn phụ thuộc vào nhiều đặc trưng 

khác của hệ khuếch tán, chẳng hạn như nồng độ 

tạp chất và mức độ tương tác giữa tạp chất với 

các khuyết tật điểm. 

3. Hệ số khuếch tán hiệu dụng của bo và điền 

kẽ trong silic 

     Quá trình khuếch tán tạp chất bo trong silic là 

quá trình khuếch tán đồng thời. Do sự tương tác 

giữa các nguyên tử bo và mạng tinh thể silic, các 

khuyết tật điểm được tạo ra. Các nguyên tử điền 

kẽ và lỗ trống này khuếch tán đồng thời với bo 

trong silic. Chính các tương tác này cũng làm cho 

hệ số khuếch tán của bo và các khuyết tật điểm 

trong silic trở nên phức tạp. Việc xác định hệ số 

khuếch tán trong trường hợp này là rất khó khăn. 

Tuy nhiên, có thể thiết lập các biểu thức cho hệ 

số khuếch tán của bo và các khuyết tật điểm thông 

qua hệ phương trình khuếch Onsager [10]. Các hệ 

số khuếch tán thu được trong trường hợp này 

được gọi là hệ số khuếch tán hiệu dụng. Áp dụng 

lý thuyết nhiệt động học không thuận nghịch cho 

hệ khuếch tán đa thành phần, các biểu thức tổng 

quát cho mật độ dòng khuếch tán của bo (JB), 

nguyên tử điền kẽ (JI) và lỗ trống (JV) có thể được 

viết dưới dạng sau [10–12]: 

𝐽𝐵 = 𝐿𝐵𝐵𝑋𝐵 + 𝐿𝐵1𝑋1 + 𝐿𝐵𝑉𝑋𝑉   (8) 

𝐽𝐼 = 𝐿𝐼𝐵𝑋𝐵 + 𝐿𝐼𝐼𝑋1 + 𝐿𝐼𝑉𝑋𝑉  (9) 

𝐽𝑉 = −(𝐽𝐵 + 𝐽𝐼)   (10) 

Trong đó, JB, JI và JV lần lượt là mật độ dòng 

khuếch tán của bo (B), nguyên tử điền kẽ (I) và lỗ 

trống (V). Các đại lượng XB, XI và XV là các lực 

dẫn động tương ứng. Các hệ số LBB, LII và  LVV là 

các hệ số hiện tượng. Các hệ số LBI, LBV, LIB, LIV, 

LVB và LVI là các hệ số chéo, đặc trưng cho sự liên 

kết và tương tác giữa các thành phần khuếch tán 

khác nhau [6,7]. Hệ phương trình khuếch tán 

đồng thời của bo, nguyên tử điền kẽ và lỗ trống 

có thể được viết dưới dạng sau [10–12]: 

𝜕CB

𝜕t
= DeB

𝜕2CB

𝜕X2 − uB
𝜕 CB

𝜕X
     (11) 

∂CI

∂t
= DeI

∂2CI

∂X2 − uI
∂CI

∂X
− σICI  (12) 

∂CV

∂t
= −(

∂CB

∂t
+

∂C1

∂x
)  (13) 

Trong đó DeB và DeI lần lượt là hệ số khuếch tán 

hiệu dụng của bo và nguyên tử điền kẽ trong silic. 

Các đại lượng uB và uI là vận tốc đối lưu hiệu dụng 

của bo và nguyên tử điền kẽ trong silic. CB, CI và 

CV lần lượt là nồng độ của bo, nguyên tử điền kẽ 

và lỗ trống. Đại lượng σI là hệ số sinh–hủy của 

nguyên tử điền kẽ trong silic. Các hệ số khuếch 

tán hiệu dụng của bo và nguyên tử điền kẽ trong 

hệ phương trình khuếch tán đồng thời của bo, 

nguyên tử điền kẽ và lỗ trống trong silic được xác 

định bởi các biểu thức sau: 

DeB =
1

2
(2DB + DV +

DBCB−DICI

CV
)   (14) 

DeI =
1

2
(2DI + DV +

DICI−DBCB

CV
)   (15) 

Trong đó DB, DI và DV lần lượt là các hệ số 

khuếch tán đơn giản (simple diffusivity) của bo 

(B), nguyên tử điền kẽ (I) và lỗ trống (V) trong 

silic; đây là các hệ số khuếch tán của B, I và V khi 

có thể bỏ qua sự tương tác giữa chúng. Hệ số 

khuếch tán hiệu dụng của bo DeB trong silic 

không chỉ phụ thuộc vào hệ số khuếch tán đơn 

giản và nồng độ của bo, mà còn phụ thuộc vào hệ 

số khuếch tán đơn giản và nồng độ của nguyên tử 

điền kẽ và lỗ trống. Tương tự, hệ số khuếch tán 

hiệu dụng của nguyên tử điền kẽ DeI trong silic 

không chỉ phụ thuộc vào hệ số khuếch tán đơn 

giản và nồng độ của nguyên tử điền kẽ, mà còn 

phụ thuộc vào hệ số khuếch tán đơn giản và nồng 

độ của bo và lỗ trống. Hệ số khuếch tán hiệu dụng 

của bo DeB và của nguyên tử điền kẽ DeI được 

khảo sát trong bài toán khuếch tán đồng thời của 

bo và các khuyết tật điểm trong silic cho trường 

hợp một chiều, với các giá trị:  DB = 3,54.10-14 

(cm2s-1); DI = 3,57.10-11 (cm2s-1) và DV =  4,21.10-

10  (cm2s-1). Các điều kiện biên và điều kiện ban 

đầu được cho như sau: CB(0, t) = 1019 (cm-3); 

CB(∞, t) = 0; CI(0, t) = 1,12.1012 (cm-3); CV(0, t) 

= 1,04.1015 (cm-3) and CB(0, 0) = 1019 (cm-3); 

CB(x>0, 0) = 0; CI(x, 0) = 1,1.1012 (cm-3); CV(x, 

0) = 1,04.1015 (cm-3). Thời gian khuếch tán là 10 

phút ở nhiệt độ T = 1300 oC.  
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Hình 1. Đồ thị sự phụ thuộc hệ số khuếc tán hiệu 

dụng của B theo nồng độ trong silic 

Hình 2. Đồ thị sự phụ thuộc hệ số khuếc tán hiệu 

dụng của xen kẽ theo độ sâu trong silic 

Các kết quả thu được được trình bày dưới 

dạng đồ thị. Trong hình 1 là đồ thị biểu diễn hệ 

số khuếch tán hiệu dụng của bo, cho thấy rằng 

hệ số khuếch tán hiệu dụng của bo phụ thuộc 

mạnh vào nồng độ bo. Hình 2 là đồ thị biểu diễn 

hệ số khuếch tán hiệu dụng của nguyên tử điền 

kẽ, cho thấy rằng hệ số khuếch tán hiệu dụng của 

nguyên tử điền kẽ phụ thuộc vào độ sâu x. Đồ thị 

hệ số khuếch tán hiệu dụng của bo trong hình 1 

cho thấy khi nồng độ bo tăng thì tốc độ khuếch 

tán của bo cũng tăng theo. Tuy nhiên, hệ số 

khuếch tán hiệu dụng của bo luôn mang giá trị 

dương, do đó quá trình khuếch tán của bo trong 

silic luôn là khuếch tán thuận (tức là thông lượng 

khuếch tán có hướng từ vùng có nồng độ cao 

sang vùng có nồng độ thấp). Ngược lại, đồ thị 

trong hình 2 cho thấy hệ số khuếch tán của 

nguyên tử điền kẽ có tính chất rất phức tạp. Đặc 

biệt, trong vùng độ sâu từ 0 đến 1,5 µm, hệ số 

khuếch tán hiệu dụng của nguyên tử điền kẽ 

nhận giá trị âm, vì vậy quá trình khuếch tán của 

nguyên tử điền kẽ là khuếch tán ngược (tức là 

thông lượng khuếch tán có hướng từ vùng có 

nồng độ thấp sang vùng có nồng độ cao). Có thể 

là do khi khuếch tán các nguyên tử B và I bị nung 

nóng và bị ion hoa rất mạnh làm cho B mang 

điện dương còn các phân tử I mang điện tíc 

dương. Chúng hút nhau làm B thì khuếch tán 

tăng cường còn I khuếch tán nhược trở lại. 

KẾT LUẬN 

Áp dụng lý thuyết nhiệt động học không 

thuận nghịch cho phép xây dựng một khung lý 

thuyết tổng quát để mô tả khuếch tán đồng thời 

của bo, điền kẽ và lỗ trống trong silic và hệ số 

khuếch tán hiệu dụng của tạp chất bo và sai hỏng 

điểm xen kẽ.  

Hệ số khuếch tán hiệu dụng của bo luôn 

dương và tăng theo nồng độ bo, phù hợp với bản 

chất khuếch tán thuận trong silic. Điều này 

khẳng định vai trò chi phối của nồng độ tạp chất 

đối với tốc độ khuếch tán và phân bố bo trong 

các quá trình công nghệ chế tạo linh kiện. 

Hệ số khuếch tán hiệu dụng của nguyên tử 

điền kẽ có thể nhận cả giá trị dương và âm, phản 

ánh bản chất phi tuyến và phụ thuộc mạnh vào 

tương tác trong quá trình khuếch tán. Sự tồn tại 

của hệ số khuếch tán âm chỉ ra rằng trong một số 

vùng, gradient nồng độ không còn là yếu tố 

quyết định duy nhất đối với hướng của thông 

lượng khuếch tán. 

Hiện tượng khuếch tán ngược của nguyên tử 

điền kẽ cho thấy cần mở rộng các mô hình 

khuếch tán cổ điển dựa trên định luật Fick để bao 

hàm ảnh hưởng của tương tác giữa các thành 

phần và các hiệu ứng nhiệt động học không 

thuận nghịch. Đây là cơ sở quan trọng cho việc 

xây dựng các mô hình khuếch tán tiên tiến hơn 

trong chất bán dẫn. 

Các kết quả của bài báo góp phần làm rõ vai 

trò của khuyết tật điểm trong việc điều khiển 

khuếch tán tạp chất và có ý nghĩa thực tiễn trong 

tối ưu hóa các quy trình công nghệ như cấy ion, 

ủ nhiệt và chế tạo cấu trúc nano trong silic.  
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