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1 Introducción

1. Introducción

Los dispositivos electrónicos se ven expuestos a radiación de alta enerǵıa durante los procesos
tecnológicos de fabricación (implantación iónica de dopantes) o bien al trabajar en entornos con
radiación en el ambiente. Existen múltiples aplicaciones en las que los dispositivos deben soportar
radiación de part́ıculas energéticas ligeras. La electrónica embebida en aplicaciones aeroespaciales se
ve sometida a la radiación cósmica, tanto galáctica (procedente de los restos de supernovas lejanas)
como solar [1]. El campo magnético de la Tierra nos protege en gran parte de estos rayos cósmicos,
pero la tecnoloǵıa presente en el espacio exterior carece de esta protección, viéndose mucho más
expuesta a radiaciones muy energéticas.

El uso civil de la enerǵıa nuclear en instalaciones industriales de producción de enerǵıa eléctri-
ca es también una fuente de generación de radiación altamente energética que puede afectar a la
electrónica de control que integra. En la medicina nuclear se emplea la emisión de part́ıculas de alta
enerǵıa (part́ıculas alfa, beta, protones, ...) por parte de una sustancia radiactiva para atacar las
células tumorales y tratar distintos tipos de enfermedades, como el cáncer o el hipertiroidismo [2].
Otro claro ejemplo son los detectores de radiación y toda la electrónica de apoyo presente en los
aceleradores de part́ıculas, tales como el Gran Colisionador de Hadrones (también conocido como
LHC, por sus siglas en inglés) del CERN. Uno de los desaf́ıos operacionales más importantes de las
nuevas actualizaciones del LHC (High Luminosity-LHC ) es la utilización de altas dosis de radia-
ción, compuesta principalmente por neutrones y protones. Estas dosis elevadas pueden degradar las
prestaciones de los dispositivos electrónicos y reducir su vida útil [3].

Los protones son una de las part́ıculas energéticas más relevantes en las aplicaciones mencionadas
anteriormente. Los protones son un componente importante de la radiación cósmica y constituyen
una fracción significativa de la dosis total de radiación a la que se ven sometidos los detectores de
part́ıculas del CERN. Por otro lado, la irradiación de protones puede tener también un uso medici-
nal. Con la ayuda de ciclotrones y sincrotrones, los protones pueden ser acelerados hasta una enerǵıa
concreta, con la que se obtiene la penetración en el tejido deseada. Este tipo de radioterapia localiza
mucho más el efecto de la radiación que la terapia de rayos X, que afecta no solo al tejido tumoral,
sino también a tejidos sanos cercanos, produciendo efectos secundarios no deseados [4]. Además
los protones son part́ıculas elementales con carga, y el estudio de la irradiación con protones puede
servir como punto de partida para el análisis de los efectos producidos por otras part́ıculas cargadas.

La irradiación en general tiene un efecto negativo en las prestaciones, rendimiento y vida útil
de los dispositivos electrónicos. La interacción de las part́ıculas energéticas con el sustrato de silicio
(elemento base en la tecnoloǵıa electrónica actual) genera defectos en la red. Estos defectos son
causantes de múltiples efectos adversos, como la difusión y desactivación de los dopantes [5], el au-
mento de las corrientes de fuga [6] o el fenómeno de la inversión de tipo en detectores de radiación
[7]. Existe por tanto un gran interés en diseñar dispositivos resistentes a la radiación, que puedan
presentar unas buenas prestaciones incluso tras recibir altas dosis de radiación. Para ello es necesario
poseer un conocimiento profundo de los efectos de la radiación en los dispositivos semiconductores,
para poder entonces diseñar estrategias de fabricación de dispositivos que minimicen sus efectos
nocivos.

El estudio experimental de los efectos de la radiación en los dispositivos es costoso. Implica entre
otras cosas la utilización de fuentes de radiación (reactores o aceleradores de part́ıculas) y de dife-
rentes métodos para caracterizar eléctricamente los dispositivos irradiados. En este sentido, el uso
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1 Introducción

de técnicas de simulación permite analizar los mecanismos f́ısicos responsables de la degradación de
los dispositivos y poder predecir el comportamiento de los dispositivos irradiados. Gracias al rápido
desarrollo de la tecnoloǵıa, los ordenadores son cada vez computacionalmente más potentes, lo que
permite simular dimensiones y tiempos macroscópicos con un coste mucho menor que el estudio
experimental.

Las técnicas de simulación atomı́sticas que utilizan un esquema multi-escala permiten describir a
nivel microscópico los efectos de la radiación en dispositivos semiconductores y predecir su compor-
tamiento en escalas macroscópicas. Esto se consigue combinando varias técnicas de simulación que
abarcan distintas escalas temporales y espaciales, con diferentes grados de exactitud. Para poder
simular los efectos de la radiación sobre las prestaciones de un dispositivo se debe determinar, en
primer lugar, la cantidad y distribución del dañado generado por la radiación. Existen herramientas
computacionalmente eficientes que proporcionan los defectos producidos por la radiación, pero solo
son válidas cuando las interacciones entre los átomos son de alta enerǵıa (> 200 − 500 eV ) [8]. En
condiciones de baja enerǵıa deben usarse otras técnicas computacionalmente más costosas, lo que
limita su aplicación práctica. Una vez se ha obtenido la distribución de defectos se puede simular
el comportamiento de estos defectos durante un recocido térmico y su interacción con los dopantes,
para poder aśı predecir las caracteŕısticas eléctricas del dispositivo.

El estudio de los efectos de la irradiación con part́ıculas energéticas ligeras (como los protones)
presenta notables diferencias frente a, por ejemplo, la simulación de la implantación iónica, donde
las part́ıculas incidentes presentan una masa similar a la de los átomos del sustrato. Los protones
son part́ıculas mucho más pequeñas que los átomos de Si, con lo que la probabilidad de una coli-
sión directa con los átomos del sustrato es mucho menor. Debido a su alta enerǵıa y baja masa, la
colisión de los protones con los átomos de Si puede dar lugar a la formación de diferentes isótopos
de Si, o a fenómenos de trasmutación cuando el átomo objetivo pierde uno o varios protones y se
transforma en otro elemento diferente (Mg, Al, ...). Para poder modelar los efectos de la irradiación
con protones en Si se deben utilizar códigos espećıficos que tengan en cuenta los mecanismos f́ısicos
que gobiernan las interacciones de estas part́ıculas cargadas y muy energéticas con el sustrato de Si.
Estas herramientas proporcionan la enerǵıa de aquellos átomos de Si que han recibido el impacto
directo de los protones (conocidos como Primary Knock-on Atoms, o PKAs) y que pueden haber
adquirido la suficiente enerǵıa cinética como para producir más colisiones y generar defectos en la
red. La distribución en enerǵıa de los PKAs es un elemento esencial para poder simular la cantidad
y distribución del dañado producido por la irradiación.

La simulación del dañado generado en irradiaciones con protones presenta algunas dificultades
comparada con la irradiación con neutrones. La mayoŕıa de los PKAs originados por los neutrones
son superiores al keV [5]. Sin embargo, al ser los protones part́ıculas cargadas, se espera que las
interacciones coulombianas con los átomos del sustrato de Si produzcan un gran número de PKAs
con baja enerǵıa. En estas condiciones las herramientas de simulación habituales pueden no describir
adecuadamente el dañado producido, y las técnicas que modelan correctamente las interacciones de
baja enerǵıa son demasiado costosas computacionalmente. La falta de una descripción atomı́stica
correcta (y computacionalmente eficiente) del dañado generado por protones es uno de los princi-
pales elementos que limitan la aplicación de técnicas de simulación atomı́sticas a la irradiación con
protones en el campo de la F́ısica de Alta enerǵıa.

Uno de los los pocos casos de utilización de un esquema atomı́stico multi-escala para el estu-
dio de los efectos de la radiación es el análisis del fenómeno de eliminación de aceptores (acceptor
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1 Introducción

removal) en dispositivos tipo p irradiados con neutrones [5]. La eliminación de aceptores es una
de las principales limitaciones en el desarrollo de sensores de radiación en sustratos de Si tipo p
para su utilización en el CERN. Consiste en la desactivación de los átomos de B (que dejan de
comportarse como aceptores) debido a la interacción con los defectos generados por la irradiación
de neutrones (intersticiales de Si). En este estudio se obtuvo en primer lugar el dañado producido
por neutrones de alta enerǵıa y posteriormente se simuló la interacción de los defectos con los áto-
mos de B en las condiciones t́ıpicas de los detectores de radiación. El fenómeno de eliminación de
aceptores también se ha observado experimentalmente al irradiar con protones, pero presenta unas
caracteŕısticas diferentes a la irradiación con neutrones. Para poder entender el comportamiento
de los detectores frente a la irradiación de protones es necesario disponer a priori de una buena
descripción del dañado generado por los protones de alta enerǵıa.

En este Trabajo Fin de Grado utilizaremos técnicas de simulación atomı́sticas para analizar el
dañado producido por la irradiación de protones de alta enerǵıa en silicio. Emplearemos un en-
torno multi-escala de simulación, combinando herramientas para obtener el espectro de enerǵıa de
los PKAs en la irradiación con protones, y para describir el dañado causado por la irradiación.
Analizaremos las caracteŕısticas particulares de la generación de dañado en colisiones de baja y
media enerǵıa, en rangos de enerǵıa donde las técnicas habituales fallan. Los resultados obtenidos
pueden contribuir a comprender mejor la generación de dañado en condiciones de baja enerǵıa y a
proporcionar una descripción más exacta del dañado en irradiaciones con protones.
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2 Mecanismos f́ısicos de generación de dañado por irradiación

2. Mecanismos f́ısicos de generación de dañado por irradiación

2.1. Introducción

El silicio es el elemento qúımico de número atómico 14, situado en el grupo 14 y tercer peŕıodo
en la tabla periódica. Posee 23 isótopos conocidos, de los cuales tan solo 3 de ellos (28Si, 29Si y
30Si) son estables, con proporciones de 92,23%, 4,67% y 3,1%, respectivamente. Se encuentra en
la naturaleza tanto en forma amorfa como cristalina, con caracteŕısticas diferentes en cada caso. La
red cristalina del silicio es similar a la del diamante [9], con dos celdas FCC desplazadas a

4 a lo largo

de la diagonal del cubo. El parámetro de red a es de valor a = 5,43 Å, y su temperatura de fusión
es de 1683 K (1410 ◦C). Todos los átomos de silicio en la red están unidos por enlaces covalentes
de gran solidez, debido a que los electrones de valencia se encuentran fuertemente unidos a los
átomos vecinos. La red cristalina del silicio puede presentar imperfecciones o defectos intŕınsecos,
que pueden abarcar desde defectos puntales hasta defectos extensos.

El Si es un elemento fundamental en la fabricación de los dispositivos electrónicos. Es un ma-
terial semiconductor que precisa de otros elementos (dopantes) que lo doten de nuevas propiedades
eléctricas útiles en la industria electrónica. Los elementos más utilizados como dopantes son el boro,
el arsénico y el fósforo. El correcto dopado del silicio es un paso importante en la producción de
circuitos integrados, y se realiza habitualmente mediante implantación iónica.

El proceso de implantación en un cierto sustrato se efectúa mediante bombardeo f́ısico, es de-
cir, mediante la colisión intencionada de ciertas part́ıculas con enerǵıas generalmente altas sobre el
sustrato que quiere doparse. La enerǵıa de implantación se elige en función de la profundidad de
penetración de las part́ıculas incidentes y de la distribución de defectos que se quiera tener en el
material sobre el que se impacta. Habitualmente, se encuentra entre valores de 1 keV y 1 MeV .
Los métodos de implantación sobre silicio generan defectos en el material y pueden producir la
amorfización de ciertas regiones.

En irradiaciones con part́ıculas energéticas ligeras (neutrones, protones, part́ıculas alfa, ...) las
enerǵıas utilizadas habitualmente son mucho mayores (generalmente, desde varios MeV hasta de-
cenas de GeV ) [10]. En la irradiación con part́ıculas sin carga (como los neutrones) las part́ıculas
no pueden acelerarse y no hay control sobre su enerǵıa. Por este motivo, la irradiación se produce
con todo el espectro de enerǵıas emitidas por el reactor, y no solo con una enerǵıa en concreto.

Durante este proceso de irradiación, la pérdida de enerǵıa cinética del átomo incidente puede
producirse tanto por procesos inelásticos como elásticos.

Los procesos inelásticos son importantes en la irradiación con part́ıculas cargadas (iones, hadro-
nes, ...) y adquieren vital importancia cuando la part́ıcula incidente posee mucha enerǵıa. Existen
diferentes tipos de interacciones inelásticas en procesos de este tipo, tales como las interacciones
coulombianas entre part́ıculas e interacciones con la nube electrónica de la red del sustrato. Ciertas
modelos, como la ecuación de Bethe-Bloch [11], dan cuenta del promedio de la pérdida de enerǵıa
por distancia recorrida por part́ıculas cargadas. Estos modelos pierden precisión a bajas enerǵıas
de incidencia de las part́ıculas. Es habitual que parte de la enerǵıa incidente se transmita a la red
en forma de fonones, lo que conlleva a un aumento de la temperatura del material.

Los procesos elásticos conservan la enerǵıa total y el momento entre las part́ıculas interactuantes.
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2 Mecanismos f́ısicos de generación de dañado por irradiación

Para una part́ıcula cargada incidente de enerǵıa E y masa m, la máxima enerǵıa que puede ser
transferida al átomo del sustrato es

Emax = 4E
mmSi

(m+mSi)2
(1)

donde mSi es la masa del átomo de silicio. Los valores estimados de la enerǵıa mı́nima que debe
recibir el átomo de la red de Si para generar un desplazamiento (enerǵıa de desplazamiento, Ed)
oscilan entre 10 y 30 eV [12].

2.2. Cascadas de irradiación

Durante el proceso de irradiación sobre un material, las part́ıculas incidentes interactúan con
los átomos del sustrato. La enerǵıa inicial de las part́ıculas incidentes se va disipando mediante la
transferencia de enerǵıa a los átomos del sustrato, generando a su vez dañado en el material. Se
denomina cascada de irradiación al resultado de este proceso, formada por los átomos desplazados
y los defectos generados en el sustrato.

En un primer lugar, la part́ıcula energética incide contra el material objetivo. Esta part́ıcula
puede penetrar una cierta distancia en el material antes de impactar de manera elástica contra
alguno de los átomos de la red de la muestra. Las part́ıculas irradiadas que penetran en el material
en una dirección en la red en la que no hay átomos pueden producir fenómenos de canalización o
channelling, desplazándose grandes distancias sin colisionar con otros átomos del material y pudien-
do penetrar mucho en el material antes de colisionar. Como resultado de la colisión contra átomos
de la muestra, estos pueden verse desplazados de sus posiciones de red. Generalmente, estos PKAs
adquieren suficiente enerǵıa como para producir choques contra otros átomos de la red.

Debido a estos procesos los PKAs van sufriendo un frenado en el material, lo que aumenta su
sección transversal de interacción y los va haciendo más propensos a sufrir una colisión con otros
átomos, continuando con el proceso de la generación de la cascada de dañado. Se entra por tanto en
la segunda fase de la cascada, en el que se producen las colisiones entre los PKAs y los átomos de
la red, provocando la formación de átomos desplazados secundarios, que a su vez serán energéticos
y podrán seguir el proceso anterior.

Este proceso puede modelarse aproximando las colisiones entre part́ıculas por colisiones binarias
independientes del resto de part́ıculas, análogamente a como lo haŕıan las bolas en una mesa de
billar. Se considera que las colisiones binarias son elásticas puesto que, pese a que los electrones
pueden intervenir en el proceso de colisión, su pequeña masa frente a la del PKA evita que adquie-
ran un momento relevante [13]. El dañado generado por estas colisiones es variado: comúnmente
el recoil (o átomo energético del material irradiado) desplaza a un átomo de la red y genera otro
recoil. Sin embargo, en ocasiones puede producirse un fenómeno de sustitución, en el que el recoil
incidente desplaza a un átomo de la red y ocupa su posición.

A medida que la cascada va formándose, la enerǵıa de los recoils generados es cada vez menor y,
por lo tanto, la aproximación de colisiones binarias entre los recoils y los átomos de la red va siendo
cada vez más imprecisa. Cuando la enerǵıa de los recoils es baja pueden interaccionar con varios
átomos de la red simultáneamente, produciéndose un fenómeno de colisiones múltiples. Durante este
proceso tienen lugar interacciones atractivas (debida a las propiedades del material) y repulsivas
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2 Mecanismos f́ısicos de generación de dañado por irradiación

(cuando la separación interatómica entre núcleos es pequeña). Estas interacciones afectan a varias
part́ıculas del material al mismo tiempo. Dependiendo del tipo de cascada y de la enerǵıa de la
part́ıcula irradiada, las colisiones múltiples y el correspondiente dañado generado tendrá mayor o
menor peso en el dañado total.

En la etapa final de la cascada, la enerǵıa de la part́ıcula incidente está por debajo de la enerǵıa
umbral de desplazamiento Ed, lo que impide que se produzcan desplazamientos de los átomos de
su posición de red. En este punto pueden producirse fenómenos de fusión local de la red o thermal
spike [14]. En ellos, la enerǵıa de la cascada excita a muchos átomos de la red próximos al recoil,
produciendo una región con movimiento de los átomos alrededor de sus posiciones de equilibrio. Este
fenómeno puede producirse incluso cuando la enerǵıa transferida es inferior al umbral de enerǵıa
de desplazamiento [15]. El movimiento de los átomos provoca un calentamiento de la red en esa
región, alcanzando localmente una temperatura mayor que la de fusión y produciendo una zona
de material fundido. El posterior enfriamiento de las zonas fundidas da lugar a la recombinación
de ciertos defectos y a la formación de regiones dañadas o, incluso, de pequeñas zonas amorfas
conocidas como amorphous-pockets o a-pockets. Este fenómeno genera desorden en la red, pero no
suele producir intersticiales o vacantes.

2.3. Irradiación con part́ıculas energéticas ligeras

La irradiación con part́ıculas ligeras posee ciertas diferencias frente a la irradiación con part́ıcu-
las de tamaño semejante a los átomos que forman la red del material. Debido al menor tamaño de
estas part́ıculas frente al tamaño de los átomos constituyentes del material, disminuye la probabi-
lidad de colisión directa, favoreciéndose el fenómeno de channeling y el desplazamiento de grandes
distancias en el material antes de producirse una colisión. En el caso de que las part́ıculas ligeras
posean carga (protones, part́ıculas alfa, ...) el proceso de frenado se produce principalmente por
interacciones coulombianas entre las part́ıculas irradiadas y los átomos del material. En caso de
que sean neutras (neutrones) no están sujetas a interacciones electrostáticas, pudiendo penetrar en
el interior del núcleo con mayor facilidad. Este tipo de irradiación puede producir fenómenos tales
como la ruptura de núcleos (al absorber estas part́ıculas energéticas y volverse más inestables) y la
emisión de part́ıculas pequeñas, la creación de isótopos y otros elementos, etc.

Algunas reacciones comunes en la irradiación con protones son:

Scattering, donde el protón colisiona con el núcleo y rebota en una dirección diferente (en
general). Este proceso puede ser elástico si se produce una ligera transferencia de enerǵıa del
neutrón al núcleo sin alterarse la estructura atómica del átomo; e inelástico si se produce
la excitación electrónica del átomo, promocionando alguno de los electrones de la capa más
externa a capas de mayor enerǵıa.

Ionización, donde el protón produce la emisión de uno o varios electrones del átomo como
resultado de la colisión entre ambos.

Captura protónica, donde el núcleo de un cierto elemento A
ZXN se transforma en otro elemento

distinto A+1
Z+1X

′
N tras la absorción del protón.

Para el caso del silicio, las distintas reacciones nucleares con neutrones pueden producir la for-
mación de distintos isótopos en el material, transformando los núcleos de 28Si en 27Si cuando el
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núcleo pierde un neutrón y 29Si cuando lo capta. También pueden generarse átomos de Al y Mg,
o mantenerse como 28Si, absorbiendo parte de la enerǵıa del neutrón incidente.

En el ámbito de la f́ısica de alta enerǵıa el término NIEL (non-ionising energy loss) se refiere
a la parte de la interacción de las part́ıculas cargadas sobre el material objetivo, que resulta en un
desplazamiento de las posiciones de red de la muestra. El valor de NIEL es una medida del número
de defectos que puede generar una irradiación. La hipótesis NIEL asume que los efectos causados
por la irradiación se escalan linealmente con el valor de NIEL [16]. Se asume por tanto que dos
irradiaciones son equivalentes en términos de dañado si poseen el mismo NIEL. Como referencia se
utiliza el valor del NIEL para una irradiación de neutrones con 1MeV . La hipótesis NIEL es muy
utilizada para poder comparar el efecto de la irradiación de diferentes part́ıculas y enerǵıas.

2.4. Defectos generados en los procesos de cascada

El sustrato que recibe la irradiación puede verse afectado por la formación de defectos en su es-
tructura. En función de su tamaño, los defectos pueden clasificarse en defectos puntuales y extensos.

Los defectos elementales básicos son los átomos desplazados (ADs), formados por átomos o iones
que ocupan posiciones no periódicas en el cristal, y los ret́ıculos vaćıos (RVs), formados por posi-
ciones en la red vaćıas, donde no se encuentra el átomo. En ocasiones, un átomo puede desplazarse
en la red y posicionarse en otra zona de la misma, formando de esta forma un RV y un AD. Este
tipo de defectos reciben el nombre de par de Frenkel, y su formación se debe principalmente a la
irradiación de part́ıculas sobre la red cristalina.

Los defectos puntuales (intersticiales, Is y vacantes, Vs) pueden existir en diferentes configura-
ciones y estar formados por varios ADs y RVs. Se denomina intersticial (I ) al conjunto de defectos
que posee un AD más que RV. Para el caso del Si, es probable encontrar distintas configuraciones
de pequeño tamaño (tetraédrica, formada por un único AD; dumbbell, formada por 2 ADs y 1 RV;
extendida, formada por 4 ADs y 3 RVs, ...) [17] que formen un defecto intersticial. De manera
análoga, se denomina vacante (V ) al conjunto de defectos que posee un RV más que AD. Las
configuraciones de Is y Vs conocidas tienen un número reducido de ADs y RVs. En el caso del
intersticial de Si, la configuración con un mayor número de defectos es la configuración extendida.
Tanto los Is como las Vs son defectos puntuales móviles, es decir, poseen la capacidad de difundir in-
cluso a temperatura ambiente. Múltiples estudios indican que no solo el mono-intersticial (I ) puede
difundir, sino que también tienen una alta movilidad el di-intersticial (I2) y el tri-intersticial (I3). [5].

Los defectos puntuales en la red pueden interactuar entre ellos. En caso de interactuar vacan-
tes e intersticiales, puede producirse una aniquilación mutua, situándose el átomo intersticial en
la posición vacante de la red. También puede producirse la interacción de dos o más defectos del
mismo tipo, formando clusters de defectos que pueden alcanzar diferentes tamaños. Si alcanzan un
tamaño elevado se forman defectos extensos, observables con microscoṕıa. Cuando la red está muy
dañada puede perderse la estructura cristalina, formándose regiones amorfas. Las regiones amorfas
son zonas donde se ha perdido la estructura cristalina y están, por tanto, formadas por varios ADs
y RVs. Algunos modelos utilizan el denominado par IV (formado por 2 ADs y 2 RVs) para simular
las regiones amorfas [18]. En ocasiones, estas regiones amorfas pueden alcanzar gran tamaño, siendo
posible incluso la formación de capas amorfas continuas.
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Existen diversos modelos simplificados para estimar el dañado generado que proporcionan fórmu-
las que estiman el dañado generado. El modelo de Kinchin-Pease da cuenta del número de defectos
puntuales generados por un proceso de implantación iónica en función de la enerǵıa transferida del
ión al átomo del sustrato. Para ello, se asume que el número de defectos puntuales generados por un
PKA es proporcional a dicha enerǵıa transferida. Se ha determinado, por ejemplo, una fórmula que
calcula (de manera aproximada) el número de pares de Frenkel generados. Esta fórmula de Kinchin
y Pease [19] resulta ser:

Nd =


0 si 0 < E < Ed

1 si Ed < E < 2Ed
E

2Ed
si 2Ed < E < E1

E1
2Ed

si E1 < E

(2)

donde Nd es el número de pares de Frenkel generados, E es la enerǵıa de la part́ıcula incidente, Ed

es la enerǵıa umbral de desplazamiento y E1 es la enerǵıa por debajo de la cual los recoils generados
pierden enerǵıa solo por colisiones elásticas [20].

Un estudio posterior, conocido como el modelo de Norgett-Robinson-Torrens (NRT ), propone
una única fórmula simplificada para calcular el número de pares de Frenkel generados [20]:

Nd =
κ(E − Q̂)

2Ed
=

κ

2Ed
Ê, con Ê >

2Ed

κ
(3)

donde ahora κ es la eficiencia de desplazamiento del material, Q̂ es la enerǵıa perdida en la cascada
por excitación electrónica y Ê es la enerǵıa de dañado.

Gracias a estos modelos puede obtenerse información cuantitativa acerca del dañado. No obs-
tante, no aportan información sobre la distribución espacial del mismo. Para simular el dañado
producido y su evolución durante un proceso de recocido se necesita saber no únicamente los tipos
de defectos generados y su número, sino también sus posiciones. Para ello, se recurre al uso de las
técnicas de simulación atomı́sticas.
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3. Técnicas de simulación

Para calcular el dañado generado en los procesos de irradiación se pueden aplicar diversas técni-
cas de simulación.

Para obtener un alcance macroscópico (tanto espacial como temporalmente) del estudio del
dañado generado, es común la aplicación de diferentes técnicas combinadas. Las técnicas que al-
canzan escalas macroscópicas deben aplicar muchas simplificaciones. Por el contrario, las técnicas
más fundamentales proporcionan una descripción más precisa del proceso, pero están limitadas a
tiempos y dimensiones mucho más cortos, pues son computacionalmente muy costosas.

Una simulación correcta debe tomar como punto de partida la simulación de la generación del
dañado por el proceso de irradiación. Para ello, se pueden utilizar técnicas BCA (Binary Collision
Approximation), que aplica la aproximación de colisiones binarias entre las part́ıculas. Las coor-
denadas de los pares de Frenkel proporcionadas por BCA se transfieren a códigos de Monte Carlo
cinético (kMC, kinetic Monte Carlo), mediante los cuales se estudia la dinámica de los defectos
durante los procesos de recocido térmico. Las herramientas kMC utilizan números aleatorios para
simular la dinámica del sistema atendiendo a las enerǵıas de activación de los diferentes procesos
que pueden ocurrir. Aquellos procesos con bajas enerǵıas de activación tienen una alta probabilidad
de ser elegidos y ocurrirán frecuentemente, mientras que los procesos con altas enerǵıas son mucho
menos probables. De esta forma, los métodos kMC pueden simular procesos de recocido dinámico
y un gran número de procesos activados térmicamente como la difusión y evolución de defectos
intŕınsecos, la amorfización y recristalización, difusión y desactivación de dopantes, etc.

En el caso de la irradiación de Si con part́ıculas energéticas ligeras (neutrones, protones, etc.)
debe conocerse en primer lugar la interacción de estas part́ıculas con el sustrato de Si. Las herra-
mientas de simulación espećıficas para estas interacciones tienen en cuenta la sección transversal
de interacción del átomo de Si con la part́ıcula incidente de una determinada enerǵıa, y pueden
determinar los átomos de Si que como resultado de la interacción tienen suficiente enerǵıa para
generar una cascada. Como datos de salida se proporciona el número de recoils de Si generados en
cada rango de enerǵıa. Esos recoils de Si pueden ser simulados por técnicas BCA.

Un ejemplo de la aplicación de estas técnicas de simulación es el estudio del proceso de elimi-
nación de aceptores en Si tipo p irradiado con neutrones. En él se utilizó el código Spectra-PKA
para obtener el espectro de PKAs resultante de la irradiación con neutrones. Estos recoils fueron
simulados posteriormente con el código BCA Marlowe [8], que proporcionó las coordenadas de los
defectos generados. Estos se trasladaron al código kMC DADOS [21] (del inglés kinetic Monte Car-
lo - Diffusion of Atomistic Defects Object-oriented Simulator, desarrollado por el Departamento de
Electrónica de la Universidad de Valladolid). Este código es una herramienta para el modelado de
procesos atómicos mediante el uso de la técnica de simulación Monte Carlo cinético, empleado en
este trabajo para realizar la simulación de las cascadas y extraer los resultados de las simulaciones.
kMC DADOS incluye modelos de evolución de defectos y de difusión y desactivación de dopantes.
De esta forma se pudo simular la desactivación de los átomos de B provocada por la irradiación con
neutrones y validar los resultados de la simulación con datos experimentales [22].

A continuación, se detallan las diferentes técnicas utilizadas.
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3.1. Spectra-PKA

Spectra-PKA [23] es un programa en ĺınea de comandos que proporciona el espectro de enerǵıa
de los PKAs producidos al irradiar un material con neutrones o part́ıculas ligeras cargadas. El
espectro de enerǵıas de los PKAs indica la tasa de generación de PKAs (por unidad de tiempo y
volumen) en función de la enerǵıa del PKA resultante. Estos PKAs incluyen todos los productos
primarios de las reacciones nucleares, que pueden ser isótopos o elementos distintos del material
sustrato, pero también otros productos secundarios que podŕıan ser emitidos (part́ıculas ligeras co-
mo protones, neutrones, part́ıculas alfa, etc.). Para evaluar todos los eventos que producen PKAs se
tienen en cuenta no solo las colisiones elásticas e inelásticas, sino también interacciones no elásticas
donde la part́ıcula incidente puede ser capturada seguida de la emisión de una o más part́ıculas
ligeras (neutrones, protones, part́ıculas alfa, radiación gamma, etc.).

Spectra-PKA utiliza el código de procesamiento de datos nucleares NJOY [24]. A partir de las
bases de datos nucleares existentes NJOY genera las matrices de las secciones transversales (que
poseen información sobre el área efectiva para las colisiones entre part́ıculas) de las interaccio-
nes nucleares entre diferentes part́ıculas incidentes y átomos del sustrato, para un amplio rango de
enerǵıas. Spectra-PKA combina estas matrices de secciones transversales con el espectro de enerǵıas
de la part́ıcula energética incidente, obteniendo el espectro de enerǵıas de los PKAs producidos. Los
espectros de enerǵıa contienen un total de 709 valores o intervalos [24]. La base de datos utilizada en
este TFG es TENDL-2017 que puede descargarse directamente en un formato pre-compilado para
poder ser léıdo por Spectra-PKA [25].

El rango de aplicación de Spectra-PKA está limitado por los datos disponibles en las base de
datos de reacciones nucleares. Spectra-PKA puede similar la interacción de neutrones, protones,
part́ıculas alfa y tritones (2 neutrones y 1 protón) de hasta 200MeV de enerǵıa con un gran núme-
ro de átomos objetivo distintos. Spectra-PKA también simula sustratos que están compuestos por
distintos isótopos, considerando para Si los isótopos 28Si, 29Si y 30Si. Spectra-PKA es una herra-
mienta desarrollada espećıficamente para determinar el espectro de enerǵıa de los PKAs producidos
utilizando las bases de datos nucleares existentes. Existen otros códigos (como Geant4 [26]) que
incluyen también la generación de PKAs y pueden considerar enerǵıas incidentes mayores, pero uti-
lizan diferentes modelos para estimar los PKAs generados y no se basan ya en los datos disponibles
sobre reacciones nucleares.

Para lanzar una simulación con Spectra-PKA se debe indicar en el archivo de entrada, el tipo de
part́ıcula incidente y la composición qúımica del elemento objetivo (especificando los isótopos más
abundantes que lo componen y su peso relativo, entre otros parámetros). En otro archivo se detalla
el espectro de enerǵıas de la part́ıcula incidente, indicando el flujo o velocidad con que se realiza
la irradiación (número de part́ıculas por unidad de tiempo y superficie en cada rango de enerǵıa).
Este flujo puede incluir simplemente una única enerǵıa (como en la irradiación con protones) o bien
todo un espectro de enerǵıas para simular, por ejemplo, el espectro de enerǵıas de neutrones pro-
porcionado por un determinado reactor. Para la simulación se debe contar también con los archivos
que especifican las secciones eficaces entre las part́ıculas incidentes y los diferentes elementos del
material objetivo (un archivo para cada isótopo del sustrato considerado). Estos archivos son los
incluidos en la base de datos TENDL-2017.

Al finalizar la simulación, Spectra-PKA proporciona el espectro en enerǵıa de los diferentes
PKAs producidos, que incluyen los diferentes isótopos del sustrato, nuevos elementos con distinto
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número atómico, part́ıculas ligeras, etc. Además de la tasa de generación de los PKAs, se muestra
también la suma acumulada de PKAs o la tasa del número de desplazamientos por átomo (dpa/s),
entre otros.

3.2. Aproximación de colisiones binarias

La aproximación de colisiones binarias (o Binary Collision Approximation, BCA) es una técnica
basada en la hipótesis de la secuencia de colisiones binarias producidas por los proyectiles en un
material, cuando estos tienen una enerǵıa mucho mayor que la de los átomos del objetivo. Al co-
lisionar se produce una pérdida de enerǵıa del proyectil, y una transferencia de enerǵıa a posibles
recoils, que siguen una trayectoria determinada por un potencial de corto alcance. De esta forma,
los recoils generados interaccionan sólamente con el átomo de la red más próximo a su trayectoria.

El código de BCA puede utilizar distintos potenciales de interacción entre part́ıculas. Es común
el uso del potencial Ziegler-Biersack-Littmark (ZBL) [27] para modelar la interacción interatómica
con BCA, aunque también existen otros potenciales distintos empleados según el material que se
use como sustrato de las simulaciones.

Existen diferentes códigos BCA que modelan las cascadas generadas por las part́ıculas incidentes
en un material:

SRIM [28] emplea el código TRIM basado principalmente en las simulaciones Monte-Carlo de
procesos de colisiones binarias. Posee una interfaz gráfica intuitiva, y permite simular cascadas
para multitud de part́ıculas incidentes (hasta una enerǵıa de 1GeV ), debido a su extensa
base de datos de materiales objetivo y de pérdida de enerǵıa electrónica. Utiliza el potencial
universal de interacción ZBL, la fórmula mágica de Biersack [29] para resolver la integral de
scattering y considera blancos amorfos. Resulta ser una buena aproximación, aunque no tiene
en cuenta distintos mecanismos de dañado tales como el dañado por excitación electrónica. La
comparación con los resultados experimentales muestra ciertos inconvenientes de este código,
como una sobreestimación del rendimiento de la pulverización catódica o sputter para grandes
ángulos de incidencia. [30]

MARLOWE es un código que modela el lanzamiento del proyectil tanto desde un haz externo
como desde el interior del material objetivo. Posee varios potenciales interatómicos, que rigen
la dispersión elástica producida [31]. Diversos efectos inelásticos (como la excitación de elec-
trones) se encuentran incluidos en una aproximación de baja enerǵıa (E ≲ 25keV/uma) [32].
Está escrito en Fortran, aunque algunos procedimientos están escritos en C para la versión
de Unix. En las simulaciones BCA que hemos realizado se ha utilizado Marlowe a través del
código DADOS.

BCA modela de manera razonable el proceso de colisiones binarias durante la simulación, dado
que en esta primera fase las colisiones son más energéticas y, por tanto, la aproximación es más
acertada. El ĺımite de validez de esta hipótesis BCA se encuentra en las colisiones de enerǵıa su-
ficientemente baja, donde el recoil experimenta colisiones múltiples con los átomos de su entorno,
que no están bien descritas por el método BCA. A muy bajas enerǵıas, se espera que BCA no
modele bien las colisiones entre part́ıculas debido a que las fuerzas de red de los átomos del material
objetivo son comparables a la enerǵıa de los recoils. BCA no considera las fuerzas reticulares del ma-
terial, aproximando la interacción de los proyectiles con el material objetivo por colisiones binarias
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independientes [33], cuando en realidad se está produciendo un fenómeno de colisiones múltiples.
De igual forma, BCA tampoco es capaz de modelar correctamente fenómenos como la fusión local
y la creación de regiones amorfas, propias de las colisiones de baja enerǵıa donde BCA pierde validez.

Existe cierta incertidumbre en la determinación del valor umbral de validez de la técnica BCA.
El rango de validez se estudia por comparación con otros modelos que describen mejor las colisiones
entre part́ıculas a bajas enerǵıas como, por ejemplo, la dinámica molecular MD [34]. Teóricamente,
BCA es aplicable siempre que la velocidad del proyectil sea significativamente mayor que la ve-
locidad del sonido en el material [8, 35]. Para el caso del silicio, la enerǵıa cinética asociada a la
velocidad del sonido es de unos 10 eV , lo que fijaŕıa el ĺımite de validez de BCA en varias decenas
de eV. Sin embargo, se ha determinado que el umbral mı́nimo de enerǵıa para la validez de BCA
en irradiación sobre Si es de 30M0,55, donde M es la masa del proyectil, que en caso de recoils en
Si equivale aproximadamente a 188 eV [36]. Algunos autores se basan en comparaciones entre BCA
y MD para validar la utilización de BCA sobre los 100 eV [37] o los 500 eV [38]. Los métodos com-
binados BCA-MD consiguen una mejor descripción del dañado que el método BCA, pero supone
un incremento del coste computacional frente a los modelos exclusivamente BCA. Este aumento es
debido a la utilización de MD para simular la parte final de las cascadas, que es precisamente la
que más tiempo consume. Otros autores han propuesto modelos mejorados de BCA con el objetivo
de mantener la eficiencia computacional de este método, pero proporcionando una descripción más
precisa del dañado [36, 39].

3.3. Dinámica molecular clásica

La técnica de dinámica molecular clásica (o Molecular Dynamics, MD) es un método que simula
la interacción entre átomos o moléculas de un material y, en concreto, simula con precisión las
colisiones de baja enerǵıa, debido a que usa potenciales de largo alcance que modelan las fuerzas
que ejercen colectivamente los átomos de la red sobre el recoil. No obstante, el coste computacional
de esta técnica aumenta considerablemente en comparación a la técnica BCA. Este método resuelve
las ecuaciones del movimiento por integración numérica de las N part́ıculas que forman el sistema,
empleando un potencial de interacción interatómico y unas condiciones de contorno espećıficas.

La interacción entre las part́ıculas del sistema está dada por un cierto potencial . A grandes
distancias la interacción es ligeramente atractiva, debido a diversos efectos (fuerzas de Coulomb y
de Van der Waals, enlaces covalentes, metálicos o de puentes de hidrógeno,...). A cortas distancias
la interacción es fuertemente repulsiva, debido principalmente a la repulsión coulombiana entre los
núcleos (y entre los electrones) de los átomos y al solapamiento de los orbitales electrónicos. Existe
una cierta distancia r0 a la cuál el potencial presenta un mı́nimo, y se corresponde con la distancia
de equilibrio entre los átomos de la red del material.

Una manera sencilla de describir el potencial de interacción es bajo la aproximación de la interac-
ción por pares de part́ıculas, lo que da lugar a los potenciales a pares. Existen también potenciales
que describen la interacción en metales, considerando los átomos como cargas iónicas positivas,
embebidas en un gas de electrones circundante. Muchas descripciones de potenciales en metales
utilizan actualmente la forma funcional de los modelos EAM (Embedded Atom Method).

Respecto a potenciales de materiales semiconductores son destacables los siguientes potenciales:

Stillinger-Weber (SW ) [40]: es un potencial a tres cuerpos en el que se tiene en cuenta la
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dependencia angular entre los átomos. Este potencial no reproduce de manera adecuada es-
tructuras superficiales y polit́ıpicas del silicio, aunque describe correctamente multitud de
propiedades, como la fusión del material.

Tersoff [41-43]: es un potencial que considera que la fuerza de enlace de los átomos depende
de la posición y del número de átomos vecinos en la fuerza de enlace de los átomos. Además
de las propiedades descritas anteriormente para Stillinger-Weber, el potencial de Tersoff es
capaz de describir de manera razonable las configuraciones de enlace no-tetraédricas.

Ambos potenciales fueron descritos inicialmente para el silicio. No obstante, posteriores actuali-
zaciones de estos potenciales permitieron describir propiedades de otros elementos semiconductores
(como el Ge [44]) y compuestos (como el Si-C o el Si-Ge [45]) cambiando los valores de los paráme-
tros utilizados en los potenciales.

El potencial de Stillinger-Weber calcula de manera correcta la temperatura de fusión del Si,
obteniendo un valor muy próximo al experimental. Por el contrario, Tersoff sobreestima esta tem-
peratura de fusión, obteniendo valores mucho mayores a los experimentales. Se ha estudiado esta
sobreestimación, obteniendo valores de la temperatura de fusión de Tm = 2431 K para Tersoff,
frente a Tm = 1653 K para SW, mucho más cercanos al valor experimental (Tm = 1685 K) [12].
Este hecho puede introducir errores en el modelado de los procesos de fusión local, al utilizar una
temperatura de fusión del material muy alejada de la experimental.

Los potenciales de Tersoff y de Stillinger-Weber no simulan de manera correcta las fuertes inter-
acciones repulsivas que suceden cuando un recoil se aproxima mucho a un átomo. Estas situaciones
son muy comunes al irradiar un material, dado que los recoils pueden tener una enerǵıa cinética muy
elevada, llegando a aproximarse mucho a los átomos de la red. Es conveniente, por lo tanto, combi-
nar los potenciales semi-emṕıricos usuales (Tersoff, Stillinger-Weber, ...) con potenciales repulsivos
que describen de manera más precisa las colisiones de altas enerǵıas. Un potencial interatómico
repulsivo que modela correctamente las interacciones a corto alcance es el potencial ZBL. El acoplo
se realiza mediante una función tipo Fermi fF (rij) [12]

ftotal = fF (rij) · fpot + (1 + fF (rij)) · fZBL, con fF (rij) =
1

1 + e−AF (rij−rC)
(4)

en la que rij es la distancia entre las part́ıculas interactuantes, fpot es el potencial SW o Tersoff, fZBL

el potencial ZBL, AF el parámetro que controla la brusquedad de la transición entre los potencia-
les y rC el punto de transición, en el cual cada potencial contribuye un 50% a describir la interacción.

Con la técnica MD se puede simular la formación y difusión de defectos puntuales. Para la
generación de dañado por irradiación resulta también adecuada, pero en escalas espaciales de (co-
mo mucho) decenas de miles de átomos y tiempos del orden de nanosegundos. No obstante, se
encuentra limitada por las aproximaciones realizadas en las simulaciones, que deben ser evaluadas
de manera exhaustiva para cada problema considerado. Este método no tiene en cuenta posibles
efectos cuánticos. Por lo tanto, cuando estos sean relevantes, la descripción dada por MD puede
perder precisión o, incluso, ser errónea. Tales son los casos de las fuerzas y enlaces del material con
naturaleza cuántica, la transferencia de electrones y la formación/ruptura de enlaces. Esta técnica
no simula las interacciones electrónicas espećıficamente, solo las interacciones nucleares. No obs-
tante, los potenciales interatómicos modelan de forma global las interacciones entre los átomos, lo
que recoge hasta cierto punto el efecto de los núcleos y los electrones. Por otra parte, aumentar
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la dimensión del problema a estudiar conlleva un incremento del coste computacional, que puede
hacer inabarcable la resolución del problema mediante este tipo de simulaciones.

3.4. Recursos computacionales

Hemos realizado las simulaciones en el cluster Beta del Laboratorio de Simulación situado en
el Departamento de Electrónica de la Universidad de Valladolid, dado que la capacidad de compu-
tación de un ordenador personal no permitiŕıa la realización de las simulaciones en un periodo de
tiempo útil. Esta máquina consta de 16 nodos con 8 procesadores de 8 GB de memoria RAM ca-
da uno. Beta posee un sistema de alimentación ininterrumpida para evitar la pérdida del trabajo
realizado en caso de producirse un corte de suministro eléctrico; e incluye varios discos duros para
almacenar la información obtenida durante las simulaciones.

Para realizar la conexión a Beta, se usaron distintos programas, tales como SSH Secure Shell
Client y X-Win32 en el sistema operativo Windows y una conexión directa desde el Terminal en
Linux.

Hemos seguido la monitorización de las simulaciones mediante un enlace privado, que informaba
tanto de la capacidad de los nodos de Beta como de su carga de trabajo y tiempo de cómputo
empleado.
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4. Irradiación con protones en silicio

Al irradiar un material, las part́ıculas incidentes generan dañado desplazando los átomos de
la red. No obstante, los proyectiles ligeros (neutrones, protones y part́ıculas alfa) pueden además
fragmentar el núcleo de los átomos del material objetivo, produciendo la emisión de nucleones o
espalación. Este fenómeno puede dar lugar a la formación de isótopos (al captar/emitir neutrones)
o nuevos elementos de número atómico menor (al emitir protones o part́ıculas alfa), lo que se conoce
como transmutación.

La interacción de hadrones o part́ıculas cargadas (como los protones) con el sustrato es diferente
a la de neutrones, pues en las primeras tienen un peso importante las interacciones coulombianas.
La sección transversal de las interacciones electromagnéticas es, normalmente, órdenes de magnitud
mayor que la de la fuerza nuclear. Esto implica que las part́ıculas cargadas poseen un camino libre
medio mucho menor que las part́ıculas no cargadas. Las part́ıculas cargadas interaccionan eléctri-
camente con los orbitales electrónicos (pudiendo excitar e ionizar los átomos) y con los núcleos,
haciendo a estas part́ıculas menos penetrantes que otras part́ıculas neutras (como los neutrones).

Las condiciones de irradiación utilizadas en experimentos con part́ıculas cargadas y no carga-
das son también diferentes. Los neutrones no pueden ser discriminados por enerǵıa, pues no están
cargados. En experimentos de irradiación con neutrones se somete a la muestra a todo el espectro
de neutrones que emite el reactor, que abarca entre 10−8 hasta 10 MeV [10]. Es decir, el sustrato
recibe el impacto de neutrones con un rango muy amplio de enerǵıas. Sin embargo, las condiciones
de irradiación con protones están mucho más controladas, pues al ser part́ıculas cargadas se puede
irradiar una muestra con protones de una enerǵıa concreta. Habitualmente, las enerǵıas de los pro-
tones usadas en distintas aplicaciones vaŕıan a lo largo de un amplio rango. En las instalaciones del
CERN East Area donde se sitúa el sincrotrón de protones, la intensidad del haz de protones posee
un valor de 24 GeV/c (donde GeV/c es una unidad de momento lineal) [46]. En las instalaciones
canadienses TRIUMF [47], el ciclotrón permite trabajar con haces de protones que alcanzan los
500 MeV , aunque para la mayoŕıa de experimentos desarrollados se han usado enerǵıas de 10−100
MeV . En el Helmholtz Zentrum Berlin (HZB) [48] el haz de protones estándar tiene una enerǵıa
de 68 MeV .

Para estudiar los efectos de la irradiación de protones en Si se debe conocer en primer lugar el
espectro de PKAs resultante. Para ello es necesario utilizar herramientas de simulación espećıficas
que consideren todas las interacciones posibles entre los protones y los átomos de Si que descri-
bimos anteriormente y que reproduzcan los fenómenos de espalación y transmutación. El código
SPECTRA-PKA utiliza bases de datos nucleares donde se recogen las secciones transversales pa-
ra la interacción de protones de hasta 200MeV con Si, y puede proporcionar el espectro de los
PKAs generados aśı como de las part́ıculas ligeras emitidas. En nuestro estudio hemos utilizado
Spectra-PKA para simular la irradiación con protones de 70MeV , enerǵıa t́ıpica empleada en los
aceleradores de Karlsruhe, Birmingham y Los Álamos [49] o en instalaciones como el CYRIC en
Tohoku [50]. También hemos simulado la irradiación con protones de enerǵıa 199MeV , ĺımite máxi-
mo con el que el programa permite trabajar.

En primer lugar hemos simulado la irradiación con protones 70MeV de enerǵıa de una muestra
de Si compuesta por los 3 isótopos más abundantes (28Si, 29Si, 30Si) en las proporciones habituales
del 92,23%, 4,67% y 3,1%, respectivamente. En la figura 1 se muestra el espectro de enerǵıa de las
principales part́ıculas emitidas como consecuencia de la irradiación con protones: protones (núcleos
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de H), part́ıculas alfa (núcleos de He), y núcleos de 28Si, 29Si y 30Si.

Figura 1: Distribución de enerǵıa de los PKAs generados por segundo y unidad de volumen en una
irradiación de protones con 70 MeV sobre un sustrato de Si formado por los 3 isótopos

fundamentales.

Spectra-PKA proporciona el número de PKAs generados por segundo y por unidad de volumen
en cada rango de enerǵıa. Los rangos de enerǵıa se escogen de manera logaŕıtmica en función de la
enerǵıa de los PKAs, abarcando un intervalo de enerǵıa mayor según la enerǵıa de los PKAs aumen-
ta. Por ese motivo se observan algunos escalones en las curvas (como a 1 y 4 MeV ) cuando cambia
el tamaño del rango de enerǵıa. El espectro de enerǵıas de los PKAs producidos al irradiar con pro-
tones de 70 MeV llega hasta los 10 MeV . Los PKAs más abundantes a alta enerǵıa son los núcleos
de H y He. Entre los isótopos de Si, el número de los PKAs de 28Si es casi dos órdenes de magnitud
superior a los otros dos isótopos. La emisión de 28Si es la interacción predominante a bajas enerǵıas.

Las part́ıculas ligeras emitidas son muy poco másicas y de poca enerǵıa (< 10 MeV ) por lo que
el dañado generado por estos PKAs en la red de Si será despreciable. En relación a los isótopos de
Si, los PKAs de 28Si son claramente predominantes. Además, los tres isótopos poseen una masa
muy similar, con lo que se puede esperar que generen una cantidad y tipoloǵıa del dañado muy
parecida. Por estos motivos, utilizaremos en nuestro estudio sustratos compuestos exclusivamente
por 28Si, y analizaremos el espectro de los PKAs de Si producidos, sin tener en cuenta la emisión
de part́ıculas ligeras.

En la figura 2 mostramos el espectro de enerǵıa de los PKAs producidos al irradiar con distintas
part́ıculas un sustrato formado exclusivamente por 28Si. Hemos simulado la irradiación con neutro-
nes de 1 MeV , y con protones y part́ıculas alfa de 70 y 199 MeV . El valor de referencia utilizado
en la hipótesis NIEL para comparar el dañado producido por diferentes tipos de part́ıculas es de 1
MeV de neutrones.
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Figura 2: Distribución de enerǵıa de los PKAs generados por segundo y unidad de volumen al
irradiar un sustrato de 28Si con neutrones de 1 MeV , y protones y part́ıculas alfa de 70 y 199

MeV .

Los espectros de la irradiación con protones de distinta enerǵıa son similares y abarcan un am-
plio rango de enerǵıas, desde decenas de eV hasta alrededor de 10 MeV . Con 70 MeV se produce
un mayor número de PKAs mientras que el espectro obtenido con 199 MeV se extiende a enerǵıas
algo mayores. La irradiación con part́ıculas alfa de 70 y 199 MeV da lugar a un espectro de enerǵıas
más reducido, con una distribución similar en ambas pero diferencias en el número de PKAs pro-
ducidos. Una caracteŕıstica común de la irradiación con protones y con part́ıculas alfa es que los
PKAs de baja enerǵıa son predominantes y el espectro de enerǵıas posee una pendiente elevada. Al
aumentar la enerǵıa de los PKAs su número se reduce notablemente, llegando a haber diferencias
en el número de los PKAs generados de hasta 6 órdenes de magnitud.

El espectro de PKAs resultante al irradiar con neutrones de 1 MeV es diferente al obtenido con
protones o part́ıculas alfa. El espectro de enerǵıas es más estrecho (de 1 a 150 keV ) y más uniforme,
pues el número de los PKAs producidos no se reduce de forma tan marcada con la enerǵıa de los
PKA. En la figura 3 representamos el porcentaje acumulado de PKAs producidos en función de su
enerǵıa, para las irradiaciones analizadas en la figura 2.

Figura 3: Porcentaje acumulado de PKAs generados al irradiar un sustrato de 28Si con neutrones
de 1 MeV, y protones y part́ıculas alfa de 70 y 199 MeV.
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Podemos apreciar cómo en las irradiaciones con protones, y también al irradiar con part́ıculas
alfa de alta enerǵıa (199 MeV ), la mayor parte de los PKAs producidos son de baja enerǵıa. En
particular, más del 90% de los PKAs generados tienen una enerǵıa inferior a 1 keV , y cerca de
un 50% poseen enerǵıas por debajo de 100 eV . Esto tiene importantes implicaciones a la hora de
simular el dañado resultante al irradiar Si con protones, pues se deben utilizar herramientas de
simulación que describan correctamente las interacciones de baja enerǵıa. Como la mayor parte
de los PKAs son del orden de pocos centenares de eV , los PKAs pueden experimentar colisiones
múltiples con los átomos de la red que deben ser adecuadamente simuladas. En la irradiación con
protones (y en algunas condiciones, part́ıculas alfa) los códigos BCA pueden no describir bien el
dañado, pues los PKAs son de baja enerǵıa, donde fallan los modelos BCA.

Conclusiones

Utilizando el código Spectra-PKA hemos obtenido la distribución de enerǵıa de los PKAs pro-
ducidos al irradiar Si con diferentes part́ıculas. La irradiación con protones de un sustrato de Si
da lugar a la emisión de núcleos de H, He y diferentes isótopos de Si. Desde el punto de vista del
dañado, el principal PKA resultante son los núcleos del isótopo 28Si, pues es mucho más abundante
que el resto de isótopos y es mucho más másico que el H y el He. La irradiación con protones y
part́ıculas alfa de alta enerǵıa produce PKAs con un amplio rango de enerǵıas, siendo los PKAs
de baja enerǵıa mucho más numerosos. Los protones de 70 MeV producen PKAs con enerǵıas que
abarcan desde decenas de eV hasta decenas de MeV, pero más del 90% de los PKAs tienen una
enerǵıa inferior a 1 keV y en torno a un 50% tienen una enerǵıa por debajo de 100 eV .
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5. Simulación de cascadas de baja enerǵıa con técnicas BCA

Las técnicas BCA simulan las colisiones entre una part́ıcula incidente y los átomos del sustrato,
proporcionando una descripción de las cascadas de dañado resultantes. Los códigos BCA permi-
ten obtener de forma rápida y computacionalmente eficiente el dañado causado por irradiación, al
estar basados en la aproximación de colisiones binarias y no simular los efectos electrónicos ni las
vibraciones de los átomos de la red. Además, los resultados proporcionados por BCA pueden ser
transferidos a códigos Monte Carlo que simulan la dinámica de los defectos durante un recocido
térmico y las interacciones entre los defectos y los dopantes e impurezas.

En este TFG hemos utilizado el código BCA Marlowe para simular el dañado producido por
PKAs de baja enerǵıa (entre 50 eV y 1 keV ) en Si. De esta forma podemos caracterizar el dañado
resultante en irradiaciones de protones en Si, pues como vimos en el caṕıtulo anterior más del 90%
de los PKAs tienen enerǵıas inferiores a 1 keV .

Marlowe tiene en cuenta todas las colisiones en las que se produce una transferencia de enerǵıa
entre el átomo incidente y el átomo objetivo. Si la enerǵıa transferida al átomo objetivo es superior
a la enerǵıa umbral de desplazamiento, el átomo es desplazado de su posición de red. En esta in-
teracción se genera un par de Frenkel, es decir, un átomo desplazado y un ret́ıculo vaćıo. El átomo
desplazado puede a su vez contar con una enerǵıa lo suficientemente alta como para provocar más
colisiones y generar más defectos. Marlowe sigue la trayectoria de todos los átomos energéticos que
tengan una enerǵıa lo suficientemente elevada como para producir más dañado. Por otro lado, en
aquellas colisiones en las que la enerǵıa transferida es menor que la enerǵıa umbral de desplaza-
miento no se generan defectos: el átomo objetivo no es desplazado y Marlowe simplemente registra
la enerǵıa depositada en esa colisión.

Estos procesos están controlados mediante tres parámetros de entrada que deben definirse antes
de lanzar una simulación:

ebind : enerǵıa de enlace o enerǵıa umbral de desplazamiento necesaria para producir un par
de Frenkel. Se generará un par de Frenkel siempre que en una colisión se transfiera una enerǵıa
superior o igual a ebind. En nuestras simulaciones utilizamos el valor standard para Si:
ebind = 15 eV

equit : enerǵıa cinética mı́nima que deben tener las part́ıculas para que Marlowe haga un
seguimiento de su trayectoria y posibles colisiones. A este parámetro se le asignó un valor de
equit = 10 eV en nuestras simulaciones. Esto significa que si una part́ıcula posee una enerǵıa
cinética inferior a 10 eV , Marlowe deja de seguir esa part́ıcula pues no va a generar más
dañado.

emintrans: Enerǵıa mı́nima que puede transmitirse a una part́ıcula objetivo en una colisión.
Marlowe realiza un seguimiento de la enerǵıa transmitida en todas las colisiones, siempre que
esa enerǵıa sea superior a emintrans. El valor empleado en las simulaciones es de
emintrans = 0, 03 eV

Como resultado de la simulación Marlowe genera varios archivos de salida. Por un lado, pro-
porciona las coordenadas de todos los átomos desplazados y ret́ıculos vaćıos producidos en cada
cascada. Como dijimos anteriormente estas coordenadas pueden ser transferidas a otros códigos que
simulan la difusión e interacciones de estos defectos. Marlowe proporciona además las coordenadas
y enerǵıa de todos los átomos objetivo que han recibido una enerǵıa superior a emintrans e inferior
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a ebind. Estos átomos, conocidos como Hot Particles (HPs) han recibido una enerǵıa que no es
suficiente para desplazarlos de su posición de red. Sin embargo, esta enerǵıa se transfiere a la red
en forma de fonones, produciendo un aumento local de la temperatura (y una fusión de la red si se
supera localmente la temperatura de fusión del material).

Marlowe también proporciona una estad́ıstica de las colisiones producidas en cada cascada y
de la cantidad de enerǵıa que se ha destinado a producir pares de Frenkel o ha sido simplemente
transferida a los átomos objetivo. En particular, Marlowe especifica las siguientes enerǵıas:

binding loss: enerǵıa que se ha destinado a producir pares de Frenkel. Esta enerǵıa se corres-
ponde con el número de pares de Frenkel generado multiplicado por ebind.

subthreshold loss: enerǵıa perdida en colisiones que no han dado lugar a la formación de pares
de Frenkel.

remaining kinetic: enerǵıa cinética de todas las part́ıculas que Marlowe ha dejado de seguir
pues su enerǵıa era menor que equit. Marlowe especifica la enerǵıa cinética tanto del ion o
PKA ionRemKinetic (eV) como del resto de recoils recRemKinetic (eV)

Hemos simulado con Marlowe PKAs de 50, 100, 200, 500 y 1000 eV , cubriendo los rangos de
enerǵıa t́ıpicos de los PKAs producidos por la irradiación de protones. La temperatura de la simula-
ción fue de −200 ◦C para evitar la difusión e interacción de los defectos. Se utilizaron celdas con una
superficie de 100 x 100 nm2 y una profundidad de 1000 nm con condiciones periódicas en los 3 ejes.
Con estas dimensiones las cascadas de irradiación están enteramente contenidas en la celda, incluso
las cascadas de mayor enerǵıa. La dosis de PKAs simulada fue de 1013 cm−2 y se usó una dose
rate o velocidad de implantación de 1012 cm−2s−1. Con la dosis de PKAs considerada y teniendo
en cuenta la superficie de la celda, se simularon un total de 1000 cascadas para cada enerǵıa de PKAs.

En la figura 4 mostramos el porcentaje de la enerǵıa inicial del PKA destinado a producir pares
de Frenkel (binding loss), transferido en colisiones que no generan dañado (subthreshold loss) o
que permanece como enerǵıa cinética de las part́ıculas que Marlowe deja de monitorizar (remaining
kinetic). Los datos corresponden a todas las enerǵıas de PKAs analizadas y son promedios de los
1000 PKAs simulados en cada enerǵıa. También se muestra la desviación standard de los promedios
calculados.

Si las enerǵıas de los PKA son elevadas (por encima de 200 eV ) las curvas son planas, es decir
el reparto de las enerǵıas no cambia con la enerǵıa inicial del PKA. Vemos que solo un 30% de la
enerǵıa inicial del PKA se emplea en generar pares de Frenkel, y que la gran mayoŕıa (un 60%)
se ha transferido en colisiones que no producen dañado. Esto indica que la generación de defectos
no es un proceso muy eficiente, pues una gran parte de la enerǵıa se acaba disipando en forma de
fonones sin producir defectos.

Si las enerǵıas de los PKAs son bajas (aproximadamente menores que 200 − 300 eV ) la distri-
bución de enerǵıas es diferente. El porcentaje de enerǵıa destinado a producir pares de Frenkel se
reduce y aumenta la fracción de enerǵıa que no produce desplazamiento o que se pierde en part́ıculas
que dejan de seguirse. Recordemos que los parámetros que controlan la generación de cascadas en
Marlowe (ebind y equit) tienen valores constantes en nuestras simulaciones de 15 y 10 eV , respec-
tivamente. Cuando la enerǵıa del PKA es baja, estos valores son comparables a la enerǵıa inicial
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del PKA y suponen una fracción significativa de la enerǵıa del PKA. Por ejemplo, si durante la
cascada el PKA adquiere una enerǵıa inferior a 10 eV , deja de seguirse y esa enerǵıa no se emplea
en producir dañado. Si la enerǵıa inicial del PKA es de 1 keV , esta enerǵıa es solo el 1% de la
enerǵıa inicial, pero representa el 20% de la enerǵıa inicial de los PKA de 50 eV . Por este motivo,
Marlowe puede subestimar la generación de dañado en PKAs de baja enerǵıa, pues solo considera
colisiones binarias, y la fracción de enerǵıa disipada sin generar pares de Frenkel es elevada.

Figura 4: Fracción de la enerǵıa destinada a binding, subthreshold y remaining en función de la
enerǵıa del PKA en simulaciones con Marlowe.

Hemos comparado los resultados de Marlowe con los obtenidos con modelos predictivos y si-
mulaciones de dinámica molecular clásica. Los modelos de Kinchin-Pease y NRT permiten predecir
el número de defectos generados en base a la enerǵıa depositada utilizando para ello parámetros
obtenidos mediante ajustes a datos experimentales. Para estos cálculos empleamos una enerǵıa um-
bral de desplazamiento de 15 eV . Hemos realizado simulaciones de dinámica molecular clásica de
recoils con enerǵıas de 50 a 1000 eV , utilizando los potenciales de Tersoff y SW. Las condiciones y
los detalles de estas simulaciones se explican en el caṕıtulo 6. En la figura 5 mostramos el número
promedio de defectos por PKA o recoil proporcionado por Marlowe y el obtenido con MD para
ambos potenciales, aśı como el número de defectos calculado con las fórmulas de Kinchin-Pease y
NRT.

Figura 5: Número promedio de defectos por PKA o recoil en función de la enerǵıa inicial. Los
resultados corresponden a simulaciones con Marlowe, simulaciones de MD con los potenciales de

Tersoff y Stillinger-Weber y cálculos con los modelos de Kinchin-Pease y NRT.
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Lo que se representa es el número de defectos, es decir átomos desplazados o ret́ıculos vaćıos, que
se corresponde con el doble del número de pares de Frenkel. La técnica de MD genera un número
muy elevado de defectos comparado con Kinchin-Pease y NRT (que dan valores similares) y los
resultados de Marlowe. Recordemos que, de las técnicas empleadas en este TFG, MD es la que
proporciona los resultados más precisos y es capaz de modelar los fenómenos de colisiones binarias,
múltiples y la fusión local de la red.

La técnica de MD genera un gran número de átomos desplazados y ret́ıculos vaćıos que en
muchas ocasiones están próximos entre śı y pueden llegar a recombinarse incluso a temperatura
ambiente. Para estudiar los procesos de difusión, desactivación de dopantes, etc. es importante ana-
lizar el número de defectos netos (ADs o RVs) que puedan permanecer tras la recombinación local
de los defectos. Por ejemplo, para el estudio de la eliminación de aceptores en Si tipo p, los elementos
más importantes son los intersticiales de Si que puedan existir, pues son los que van a interaccionar
con los dopantes (el boro en este caso) y desactivarlos. Por ese motivo, hemos agrupado los átomos
desplazados y ret́ıculos vaćıos obtenidos con MD que se encuentren próximos y hemos calculado el
neto del grupo (número de ADs – número de RVs). Por ejemplo, un grupo formado por 4 átomos
desplazados y 3 ret́ıculos vaćıos que estén próximos tiene un neto de +1. Si estos defectos se recom-
binaran entre śı solo sobreviviŕıa un átomo desplazado (el neto). Los detalles de estos cálculos se
explican en el caṕıtulo 6.

En la figura 6 mostramos el número promedio de defectos por PKA o recoil proporcionado por
MD, Marlowe y los modelos teóricos, igual que en la figura 5, pero en el caso de MD representamos
el neto de los grupos formados. Observamos que, de esta forma, MD es la que genera un menor
número de defectos netos, y que existen notables diferencias entre los resultados obtenidos con los
potenciales de Tersoff y Stillinger-Weber. En los datos obtenidos de las simulaciones de MD se
observan dos comportamientos distintos en función de la enerǵıa del PKA.

Figura 6: Número promedio de defectos generado por recoil en función de la enerǵıa del recoil para
simulaciones con Marlowe, simulaciones de MD con los potenciales de Tersoff y Stillinger-Weber y
cálculos con los modelos de Kinchin-Pease y NRT. Los valores de MD corresponden a los netos de

los grupos de defectos formados.

Para comparar mejor la generación de defectos según las diferentes técnicas conviene estimar
el gasto energético que supone producir un defecto. Este gasto energético se calcula dividiendo la
enerǵıa inicial del PKA entre el número promedio de defectos generados por cada PKA. El gas-
to energético en la producción de defectos (eV/defecto) para las diferentes técnicas se muestra en
la figura 7 , considerando el neto de los grupos de defectos en las simulaciones de MD. El coste
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energético de los modelos de Kinchin-Pease y NRT es constante, pues la producción de defectos se
estima en base a la enerǵıa umbral de desplazamiento (que es un valor constante). En la técnica
BCA (Marlowe) el coste energético es elevado cuando la enerǵıa inicial del PKA es baja (menor a
200 eV ). Como vimos anteriormente, en estas condiciones la fracción de enerǵıa destinada a produ-
cir pares de Frenkel es reducida, pues un porcentaje significativo de la enerǵıa inicial del PKA se
pierde en transferencias que no generan dañado o en part́ıculas con baja enerǵıa cinética.

Figura 7: Coste energético en producir un defecto para simulaciones con Marlowe, simulaciones de
MD con los potenciales de Tersoff y Stillinger-Weber y cálculos con los modelos de Kinchin-Pease

y NRT.. Los valores de MD corresponden a los netos de los grupos de defectos formados.

En las simulaciones de MD, el coste energético aumenta con la enerǵıa del PKA y se estabiliza
para enerǵıas superiores a unos 200− 500 eV . Este comportamiento puede reflejar la existencia de
diferentes mecanismos de generación de dañado. Con PKAs de baja enerǵıas las colisiones múlti-
ples pueden contribuir a generar dañado reduciendo el coste energético de producir un defecto. Si
la enerǵıa del PKA es superior, la producción del dañado ocurrirá predominantemente mediante
colisiones binarias y el peso de las colisiones múltiples será poco relevante. En esta situación, el
coste energético es algo mayor y ya no depende de la enerǵıa inicial del PKA. También se observan
diferencias entre ambos potenciales, con un coste energético muy superior con Stillinger-Weber.

Conclusiones

Hemos utilizado el código BCA Marlowe para analizar el dañado producido por PKAs de baja
enerǵıa (50− 1000 eV ), que son los PKAs predominantes en la irradiación con protones de Si. Los
resultados de Marlowe muestran que solo el 30% de la enerǵıa inicial del PKA se destina a generar
defectos. Este porcentaje es todav́ıa menor para PKAs con enerǵıa inferiores a 200 eV, pues au-
menta la cantidad de enerǵıa disipada en colisiones que no generan dañado o en part́ıculas con baja
enerǵıa cinética. Estos resultados sugieren que Marlowe y, por extensión, las técnicas BCA, pueden
subestimar el dañado producido por PKAs de baja enerǵıa.

Hemos comparado los resultados de Marlowe con aquellos obtenidos con los modelos de Kinchin-
Pease y NRT para estimar la cantidad de dañado y con simulaciones de MD. Marlowe produce un
menor número de defectos que los modelos teóricos y que las simulaciones de MD. Calculando el
coste energético que supone generar un defecto, se observa un punto de inflexión en los resultados
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de MD en torno a 200 − 500 eV . La generación de defectos con MD es más eficiente a enerǵıas de
los PKAs bajas, lo que podŕıa indicar que las colisiones múltiples facilitan la producción de dañado
en estas condiciones.
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6. Caracterización del dañado producido en colisiones de baja
enerǵıa con técnicas MD

La dinámica molecular clásica utiliza las leyes de Newton para calcular las fuerzas existentes
entre los átomos de la red y los desplazamientos a los que dan lugar. MD simula la vibración
de los átomos de la red y reproduce correctamente los diferentes mecanismos f́ısicos que pueden
dar lugar a la producción de dañado, tanto colisiones binarias o múltiples como la fusión y en-
friamiento local. Utiliza potenciales semi-emṕıricos para determinar las fuerzas interatómicas que
han sido ajustados para reproducir un conjunto de propiedades f́ısicas del material. Los resultados
de MD dependen por tanto de la exactitud con la que el potencial semi-emṕırico describe las in-
teracciones entre átomos. Los principales potenciales utilizados para Si son los desarrollados por
Tersoff y Stillinger-Weber. MD es una técnica adecuada para simular la generación de dañado por
procesos de irradiación. Proporciona una descripción más detallada que BCA de las cascadas de
irradiación, pero es computacionalmente costosa. Por ese motivo, los estudios con MD se limitan a
tiempos cortos (del orden de nanosegundos) y a celdas de simulación con miles de átomos. Aun aśı es
una técnica de referencia para validar los resultados obtenidos con BCA o modelos más descriptivos.

En este TFG hemos realizado simulaciones de MD con el código paralelo Large-scale Atomic/-
Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS ) para analizar el dañado producido por recoils
de baja enerǵıa, desde 50 eV hasta 1 keV . De esta forma simulamos rangos de enerǵıa donde las
colisiones múltiples son predominantes, y enerǵıas del orden de keV donde las colisiones son mayo-
ritariamente binarias. Utilizaremos las simulaciones de MD para analizar por una parte la cantidad
y tipo de dañado producido, pero también la evolución de las cascadas mediante el seguimiento de
los átomos más energéticos.

6.1. Condiciones de las simulaciones

Hemos simulado recoils con enerǵıas de 50, 100, 200, 500 y 1000 eV con los potenciales de Tersoff
y Stillinger-Weber. Las condiciones de las simulaciones (tamaño de la celda, temperatura, tipo de
simulación, condiciones de finalización, etc.) deben definirse a priori de forma que se pueda simular
correctamente las cascadas de implantación para las distintas enerǵıas y potenciales. Se debe garan-
tizar que las cascadas están enteramente contenidas en las celdas, que no hay difusión ni interacción
entre defectos y que, cuando concluya la simulación, la cascada ya haya terminado y la enerǵıa se
haya disipado en la celda de simulación.

En el Anexo se incluye un archivo de entrada utilizado en las simulaciones de MD con LAMMPS.
Ese archivo corresponde en concreto a la simulación de recoils de 100 eV con el potencial de Tersoff.

Las condiciones de las simulaciones utilizadas fueron las siguientes:

Temperatura
La temperatura a la que se realiza la simulación debe ser baja para evitar que los defectos
puedan difundir y recombinarse al interaccionar entre śı. De esta forma obtenemos una imagen
de la cascada de dañado tal y como se ha producido. Normalmente se considera que a tempe-
raturas inferiores a 30K la difusión y recombinación de defectos es despreciable. En nuestras
simulaciones fijamos una temperatura inicial de 0 K, pero no se aplicó ningún baño térmico
ni se reguló la temperatura durante la simulación. Hay que tener en cuenta que al finalizar
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la cascada la enerǵıa cinética inicial del recoil se ha transferido a la celda lo que provocará
un aumento de su temperatura. La temperatura final que alcance la celda dependerá de la
enerǵıa inicial del recoil y del número de átomos de la simulación.

Tamaño de la celda de simulación
La celda de simulación debe ser lo suficientemente grande como para contener enteramente las
cascadas, evitando que una cascada pueda solaparse consigo misma debido a las condiciones
periódicas en las 3 dimensiones. A la vez debe tenerse en cuenta que al aumentar las dimen-
siones de la celda y el número de átomos que contiene se incrementa notablemente el tiempo
de simulación. Para tener una idea a priori de la extensión de las cascadas, simulamos con el
código BCA SRIM 10.000 cascadas para cada una de las enerǵıas que hemos utilizado. SRIM
muestra gráficamente el resultado de las cascadas y de esta forma podemos estimar el tamaño
de celda adecuado para contenerlas, tal como puede verse en la siguiente imagen.

Figura 8: Simulación de 10.000 cascadas con una enerǵıa de 100 eV en una celda de 150Å de
lado con el código SRIM.

Las dimensiones de la celda son un múltiplo entero de la distancia de red del Si. Como distancia
de red a 0 K utilizamos 5,432 Å para el potencial de Tersoff y 5,430 Å para el de Stillinger-
Weber, pues con estos valores concretos la presión hidrostática de la celda es próxima a cero.
Las dimensiones totales de la celda vaŕıan por tanto ligeramente con el potencial.

Teniendo en cuenta la enerǵıa inicial de los recoils, y las dimensiones mı́nimas de la celda
estimadas de las simulaciones con SRIM, determinamos las dimensiones finales de la celda
de simulación para que la temperatura final después de las cascadas no superara 30K. Las
dimensiones de la celda para cada enerǵıa inicial del recoil, el número de átomos simulado y la
temperatura final de la celda se muestran en la tabla 1. Para cumplir los criterios anteriores,
la celda de simulación para recoils de 1 keV incluye cerca de 250.000 átomos.

Enerǵıa del recoil (eV) Tamaño de la celda 1D (Å) Número de átomos Temperatura (K)

50 70 15552 12,44
100 70 15552 24,87
200 85 29040 26,64
500 125 94208 20,53
1000 175 247808 15,61

Tabla 1: Dimensiones de la celda, número de átomos y temperatura final en función de la
enerǵıa inicial del recoil, para las simulaciones de MD.
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Número y enerǵıa de los recoils
Para cada una de las enerǵıas consideradas se simularon 50 recoils diferentes para aśı tener
una estad́ıstica relativamente buena. Aumentar el número de recoils incrementa el tiempo
total de las simulaciones, por eso se decidió no simular un número mayor de recoils.

Todos los recoils se generan en el centro de la celda de simulación. El módulo de la velocidad
del recoil se calcula para que su enerǵıa cinética coincida con la enerǵıa que se quiera simular.
Para una enerǵıa determinada, los 50 recoils poseen todos el mismo módulo de la velocidad
pero una dirección aleatoria. Esto se consigue modificando las componentes de la velocidad
en cada uno de los 3 ejes.

Tipo de simulación
El tipo de simulación que se realizó se denomina conjunto microcanónico o NVE, pues se
mantiene constante el número de átomos (N), el volumen de la celda (V) y la enerǵıa total de
la celda (E). Durante el desarrollo de la cascada puede modificarse tanto la temperatura como
la presión de la celda. Con las dimensiones escogidas, tanto la temperatura como la presión
hidrostática se mantuvieron próximas a cero para todas las enerǵıas de recoils y potenciales
que usamos.

Paso temporal
La resolución de las ecuaciones de movimiento y la actualización de las posiciones y velocida-
des de los átomos se realiza tras un intervalo de tiempo denominado paso temporal. El paso
temporal se especifica al comienzo de la simulación. En simulaciones de irradiación existen
part́ıculas energéticas que se desplazan a gran velocidad. El paso temporal debe ser lo suficien-
temente corto como para poder seguir gradualmente la trayectoria de la part́ıcula energética
según se aproxima a los átomos de la red. Si el paso temporal es demasiado grande podŕıa darse
la situación de que dos átomos se encontraran muy próximos lo que daŕıa lugar a fuerzas repul-
sivas muy elevadas. Por otro lado, pasos temporales muy cortos aumentan considerablemente
el tiempo de simulación.

En nuestras simulaciones fijamos inicialmente un paso temporal reducido de 0,01 fs, pues al
principio el recoil posee una gran enerǵıa cinética. Sin embargo, el paso temporal se ajusta au-
tomáticamente durante la simulación aumentando su valor según se va reduciendo la velocidad
de las part́ıculas energéticas. El criterio escogido es asegurar que la part́ıcula más energética
en cada momento tarde al menos 100 pasos temporales en recorrer un cuarto de la distancia
de red.

Finalización de la simulación
La simulación de una cascada de irradiación debe terminar cuando no exista ninguna part́ıcula
lo suficientemente energética como para producir más colisiones y más dañado. En este mo-
mento se dice que la celda se ha termalizado, y la enerǵıa depositada con el recoil inicial se ha
distribuido dando lugar a defectos (con enerǵıa potencial) y a un aumento de la temperatura
de la celda.

Nuestras simulaciones se realizan en bucles de 1000 pasos temporales y se detienen cuando no
hay ningún átomo con una enerǵıa cinética superior a 0,1 eV . Para ello, cada 1000 pasos de
simulación se analiza la enerǵıa cinética de todos los átomos, se identifica al más energético
y se compara su enerǵıa cinética con el valor umbral. Si se supera ese umbral se vuelven a
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simular otros 1000 pasos. Solo cuando la enerǵıa cinética máxima es inferior al umbral se
detiene la simulación. Para escoger este umbral de enerǵıa se debe tener en cuenta que cuan-
to más bajo sea más aumentará la duración de las simulaciones. En simulaciones de control
comprobamos que al detener la simulación con el criterio de 0,1 eV , las variables termodinámi-
cas como la temperatura, presión, enerǵıa total, etc. ya hab́ıan alcanzado valores estacionarios.

Realización de las simulaciones
Las simulaciones se realizaron en el cluster Beta del grupo de Investigación Multiscale Mate-
rials Modeling (MMM ) [51] de la Universidad de Valladolid, utilizando el código MD LAMMPS.
El acceso al cluster para preparar los archivos de entrada, ejecutar las simulaciones y analizar
los resultados se realizó de forma remota. Debido al gran número de simulaciones que llevamos
a cabo y la gran cantidad de archivos de resultados generados utilizamos scripts en Linux para
preparar y gestionar las simulaciones. También se usaron varios programas desarrollados en
C para generar los recoils o procesar los resultados de las simulaciones.

En primer lugar utilizamos un programa desarrollado en C para generar 50 recoils para cada
enerǵıa simulada, todos con el mismo módulo de velocidad pero con direcciones diferentes
producidas aleatoriamente. Los recoils se guardaban en un archivo de texto, cada uno con una
etiqueta diferente y con las tres componentes de la velocidad calculadas. Utilizando LAMMPS
generamos una red de Si a 0K con las dimensiones adecuadas para cada enerǵıa del recoil y
potencial. Esta red será el punto de partida para simular los recoils, pues asignaremos a un
átomo central de la red las velocidades calculadas para cada recoil. Mediante el uso de un
script se crearon 50 carpetas distintas, cada una con los archivos necesarios para lanzar las
simulaciones. En cada carpeta, el script creaba el archivo de entrada para esa simulación, que
era diferente de una carpeta a otra. Cada uno de estos archivos acced́ıa a un recoil en concreto
de la lista de 50 recoils que generamos anteriormente.

Desarrollamos otro script para recorrer una a una todas las carpetas e ir lanzando las simu-
laciones. Para ello, utilizamos un sistema de colas, de manera que las simulaciones quedaban
a la espera hasta que existiera un nodo libre del cluster donde ejecutarse. Finalizadas todas
las simulaciones de una enerǵıa y potencial concreto, otro script recorŕıa todas las carpetas y
copiaba a otra carpeta los archivos de resultados para su posterior análisis.

Durante la simulación se generan diferentes archivos de salida. En primer lugar, las principa-
les variables termodinámicas se imprimen conjuntamente cada 1000 pasos en un archivo que
denominamos “globals.txt”. Este archivo incluye el paso de la simulación, el paso temporal
usado en ese instante, el tiempo, la temperatura, la enerǵıa potencial, la enerǵıa cinética, la
enerǵıa total, la presión, y la enerǵıa cinética de la part́ıcula más energética.

La posición de todos los átomos se almacena y promedia cada 1000 pasos temporales. De
esta forma se elimina el efecto de las vibraciones térmicas de los átomos (aunque no son muy
relevantes a temperaturas menores de 30K) y se obtiene su posición promedio. Las posiciones
se almacenan cada 1000 pasos en archivos denominados avg.step donde step indica el paso
temporal en que se han creado. Estos archivos son fundamentales para analizar las posiciones
de los átomos tras simular la cascada y poder identificar los defectos que se han formado.
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Para poder estudiar la evolución de las cascadas y las enerǵıas de las part́ıculas implicadas
creamos otro archivo al que denominamos enAtom.step. En este archivo se almacena cada 100
pasos la enerǵıa cinética instantánea y la enerǵıa potencial promediada de cada part́ıcula. La
enerǵıa potencial se promedia cada 100 pasos pues su valor depende de la posición concre-
ta de la part́ıcula, y de esta forma se evitan las fluctuaciones debido a las vibraciones térmicas.

6.2. Caracteŕısticas del dañado producido

La principal consecuencia de la irradiación en Si es la producción de defectos, responsables en
gran medida de la degradación de las prestaciones de los dispositivos irradiados. El efecto que los
defectos puedan tener en el funcionamiento de los dispositivos dependerá de la cantidad de defectos,
su distribución y del tipo de defectos generados. Los defectos elementales son átomos que han sido
desplazados de las posiciones de red (átomos desplazados, ADs) y posiciones de red que están vaćıas
(ret́ıculos vaćıos, RVs).

Las simulaciones de MD proporcionan la posición promediada de todos los átomos de la celda
una vez que ha finalizado la cascada de irradiación. Para identificar los defectos elementales se
pueden seguir varios criterios. En nuestro caso comparamos la red perfecta inicial (sin irradiar) con
la red después de la cascada de irradiación y de esta forma identificamos los ADs y RVs. Si un átomo
se encuentra cerca de una posición de red a una distancia inferior a 0,125 veces la distancia de red
del Si se considera que ese átomo ocupa esa posición de red [52]. Tras recorrer todos los átomos
y todas las posiciones de red, aquellos átomos a los que no se les ha asignado ninguna posición
de red se consideran ADs, y todas las posiciones de red vaćıas se consideran RVs. Esto se realiza
mediante un programa escrito en C que recorre de forma iterativa todas las simulaciones para cada
enerǵıa del recoil y potencial simulados, identificando los defectos producidos en cada una de ellas.
Este programa ya exist́ıa previamente, pero tuvimos que adaptarlo a las condiciones particulares de
nuestras simulaciones.

6.2.1. Átomos desplazados (ADs) y ret́ıculos vaćıos (RVs)

En nuestras simulaciones asignamos una enerǵıa cinética inicial a uno de los átomos de la celda,
pero no simulamos la implantación o irradiación con ningún átomo externo a la celda. La generación
de dañado tiene lugar mediante la creación de pares de Frenkel, formados por un átomo desplazado
y un ret́ıculo vaćıo. Como no estamos introduciendo elementos externos en nuestras simulaciones,
y los átomos no abandonan la celda al haber condiciones periódicas, el número de ADs y RVs será
siempre el mismo.

En la figura 9 mostramos el número de ADs obtenido para cada enerǵıa del recoil y cada
potencial. El número de ADs es el promedio de las 50 simulaciones realizadas en cada enerǵıa, y la
desviación standard se muestra en la gráfica 9. Con recoils de baja enerǵıa (50 eV ) se generan muy
pocos defectos (unos 3− 4 defectos) y existe una gran dispersión de los datos, pero esta dispersión
se reduce para enerǵıas mayores. Como es de esperar, el número de defectos aumenta con la enerǵıa
del recoil. Este aumento es casi lineal, aunque los datos se ajustan mejor a una curva polinómica de
orden 2 (incluida en la figura). El potencial de Stillinger-Weber proporciona un número de defectos
algo mayor (∼ 15%) para bajas enerǵıas (50−100 eV ), pero los valores son muy similares en ambos
potenciales para enerǵıas mayores.

29
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Figura 9: Número de átomos desplazados (ADs) para cada enerǵıa y potencial.

6.2.2. Agrupación de defectos

Durante los procesos de generación de dañado es habitual que los defectos elementales (ADs
y RVs) se encuentren próximos entre śı, lo que puede afectar a su estabilidad y evolución. En un
recocido térmico los defectos elementales interaccionan fundamentalmente con aquellos defectos que
tengan en su proximidad, con lo que una fracción significativa de ellos puede recombinarse (un AD
ocupa un RV). Si el recocido es intenso solo sobrevivirán aquellos defectos que no tengan con quien
recombinarse en sus alrededores. En el caso de que varios defectos de un mismo tipo (ADs o RVs)
se encuentren próximos se pueden formar clusters o grupos de defectos. Los clusters de defectos
en general no difunden (solo los más pequeños pueden difundir) y son mucho más estables que los
defectos aislados.

El programa en C que utilizamos para identificar los ADs y RVs tras las cascadas también per-
mite formar grupos de defectos. En nuestro caso seguimos un criterio de vecindad: aquellos defectos
elementales (ADs o RVs) que se encuentren a una distancia menor que un umbral se consideran
vecinos y forman parte del mismo grupo. Como distancia de corte utilizamos el primer mı́nimo
de la función de distribución radial del Si amorfo a 300K, que equivale a 0,285nm [18]. Una vez
formado los grupos estos se pueden caracterizar por su tamaño y su neto. El tamaño es el número
total de defectos elementales que contiene (ADs + RVs), mientras que el neto es la diferencia entre
ambos tipos de defectos (ADs – RVs) y puede ser por tanto positivo, negativo o nulo. El análisis de
los grupos formados nos permitirá identificar posibles defectos puntuales (intersticiales o vacantes),
clusters de defectos o incluso regiones amorfas.

En la siguiente figura se muestra el número promedio de grupos formados (Figura 10a) y el
tamaño promedio de los grupos (Figura 10b) para cada enerǵıa y potencial simulados. Siguiendo
la tendencia del número de ADs, el número y tamaño de los grupos se incrementa con la enerǵıa
del recoil. Sin embargo existen importantes diferencias entre los dos potenciales considerados. Con
el potencial de SW se forma un menor número de grupos pero de mayor tamaño que los obtenidos
con Tersoff. Una de las posibles causas pueden ser las diferentes temperaturas de fusión que propor-
cionan ambos potenciales para el Si y el efecto que puede tener en los mecanismos de fusión local
conocidos como thermal spike. La temperatura de fusión obtenida con SW (1653K) es similar a la
experimental (1685K) mientras que con Tersoff se obtiene un valor muy superior (2431K) [12]. En
las colisiones de baja enerǵıa donde no se generan pares de Frenkel la enerǵıa se deposita en la red
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aumentando la temperatura local. Si la temperatura en esa zona supera la temperatura de fusión
y se mantiene elevada durante un tiempo suficiente, la región puede llegar a fundirse. Al enfriarse
posteriormente da lugar a la formación de regiones amorfas [15]. SW presenta una temperatura de
fusión bastante menor que Tersoff lo que puede favorecer el proceso de fusión local y enfriamiento.
Como consecuencia se formarán regiones dañadas de mayor tamaño que las obtenidas con Tersoff.

(a) Número de grupos (b) Tamaño promedio de grupos

Figura 10: Número y tamaño promedio de grupos por recoil, para cada enerǵıa y potencial.

Por otra parte, las diferencias en las formulaciones de Tersoff y SW también afectan a la estabi-
lidad de los defectos formados. En el caso del intersticial de Si, es conocido que Tersoff favorece la
configuración tetraédrica del intersticial (1 AD) mientras que con SW la configuración más estable
es la extendida (4 ADs, 3 RVs) [17]. En este sentido, la existencia de configuraciones extendidas de
intersticiales de Si con SW daŕıa lugar a un aumento de los grupos con tamaño 7.

Una forma habitual de representar los grupos de defectos es clasificarlos en defectos elementales
(ADs o RVs) y en clusters de pequeño y de gran tamaño. Aunque la división es arbitraria, nosotros
hemos considerado clusters pequeños a aquellos con un número de defectos entre 2 y 9, y clusters
grandes a los que poseen 10 o más defectos. De esta forma, las diferentes configuraciones del inters-
ticial y la vacante se englobaŕıan dentro de los clusters pequeños.

En la siguiente figura 11 se muestra en un diagrama de barras el número promedio de grupos
formados para cada enerǵıa y potencial, clasificados según su tamaño, siguiendo el criterio anterior.
Con el potencial de Tersoff los grupos más abundantes son los de tamaño 1 (1 AD o 1 RV) y el
número de grupos se reduce al aumentar su tamaño. Como dijimos anteriormente, la configuración
tetraédrica del intersticial (1 AD) es la más estable con Tersoff, lo que puede contribuir a que haya
muchos grupos con tamaño 1. Con SW, sin embargo, los grupos de tamaño 2 − 9 son los predo-
minantes, lo que puede ser debido a que la configuración más estable del intersticial (extendida)
tiene tamaño 7. En algunas ocasiones no se forma ningún defecto para las enerǵıas de recoils más
bajas (50− 100 eV ) con SW. En estos casos, el recoil energético produce un desplazamiento de los
átomos vecinos pero durante el mismo desarrollo de la cascada estos átomos vuelven a colocarse en
su posición de red. Este efecto recuerda a una onda de choque causada por la enerǵıa depositada,
que mueve ligeramente los átomos pero no lo suficiente como para desplazarlos permanentemente.
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(a) Tersoff (b) Stillinger-Weber

Figura 11: Número promedio de grupos con tamaños unidad, pequeños y grandes por recoil para
cada enerǵıa y potencial.

6.2.3. Clasificación de los grupos según su neto

El neto de un grupo de defectos (la diferencia entre el número de ADs y RVs) junto con el tamaño
del grupo, puede ayudar a identificar si un grupo corresponde a defectos de intersticiales, vacantes,
regiones amorfas, etc. Cada tipo de defecto desempeña un papel en los diferentes fenómenos que
degradan las prestaciones de los dispositivos. Por ejemplo, el proceso de eliminación de aceptores
en Si tipo p irradiado con neutrones/protones se debe a la interacción de intersticiales de Si móviles
con los átomos de B. Los defectos de intersticiales que pueden difundir e interaccionar con el B son
el mono-intersticial (I), el di-intersticial (I2) y el tri-intersticial (I3) [5]. Para simular y analizar este
proceso es importante por tanto poder cuantificar los intersticiales móviles que se generan en las
cascadas de irradiación.

Hemos clasificado los grupos obtenidos en las diferentes simulaciones en función del neto del
grupo. En la figura 12 se muestra el número promedio de grupos por recoil en función del neto para
las distintas enerǵıas de recoils y potenciales.

(a) Tersoff (b) Stillinger-Weber

Figura 12: Número promedio de grupos según neto, para cada enerǵıa y potencial.

La distribución de grupos es asimétrica en función del neto. Mientras que los grupos con netos
positivos (predominio de ADs) alcanzan un valor máximo de +4, los grupos con netos negativos
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(predominio de RVs) llegan hasta -11. En los dos potenciales, los grupos más numerosos son los
de neto +1 (que engloba las diferentes configuraciones de intersticiales), seguidos de los de neto -1
(que incluye las vacantes) y a continuación los de neto 0. Las regiones con neto 0 pueden ser pares
IV (tamaño 4) o bien regiones desordenadas o amorfas sin exceso o defecto de átomos. Por otra
parte los grupos con neto +2 y +3 son poco numerosos comparados con los grupos de neto +1. Esto
quiere decir que los defectos di- y tri-intersticiales, que estaŕıan incluidos como grupos con estos
netos, apenas se forman durante el desarrollo de las cascadas.

En la siguiente figura 13 hemos representado el tamaño promedio por recoil de los grupos en
función de su neto. Podemos ver que los grupos con netos más negativos son de un gran tamaño
(superando los 100 defectos en las simulaciones de 1 keV ). Teniendo en cuenta su gran tamaño,
estos grupos pueden representar regiones amorfas con déficit de átomos (predominio de RVs) [52].
Las regiones amorfas con un neto en vacantes pueden jugar un papel importante en la reducción de
las prestaciones de los detectores de radiación. Algunos estudios sugieren que estas regiones actúan
como trampas para electrones, causando el efecto conocido como inversión de tipo en dispositivos
tipo n: debido a la irradiación, el sustrato de Si tipo n acumula carga espacial negativa y se com-
parta como Si tipo p [53]. Si nos fijamos en el tamaño medio de los grupos con neto +1 podemos
observar también las diferencias de ambos potenciales para describir el mono-intersticial. Con Ter-
soff los grupos con +1 tienen un tamaño pequeño pues predomina la configuración tetraédrica del
intersticial (1 AD). Con SW la configuración menos energética es la extendida (4 ADs, 3 RVs) lo
que hace aumentar el tamaño medio de los grupos con neto +1.

(a) Tersoff (b) Stillinger-Weber

Figura 13: Tamaño promedio de grupos según neto, para cada enerǵıa y potencial.

6.2.4. Conclusiones

Hemos utilizado simulaciones de MD para analizar las caracteŕısticas del dañado generado por
irradiación con diferentes enerǵıas de recoil y para dos potenciales distintos. Hemos formado gru-
pos de defectos agrupando los defectos elementales que están próximos y los hemos caracterizado
mediante su tamaño y su número neto de defectos.

La cantidad de defectos formados aumenta de forma superlineal con la enerǵıa del recoil, y es
ligeramente superior con el potencial de SW. Con el potencial de SW se obtiene un menor número
de grupos pero de mayor tamaño que los proporcionados por el potencial de Tersoff. Hemos clasifi-
cado los grupos formados como defectos elementales y clusters pequeños y grandes. Mientras que en
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Tersoff los defectos elementales son los más abundantes, en SW predominan los clusters pequeños
(2-9 defectos). Esto podŕıa deberse a la menor temperatura de fusión del potencial de SW y a la
formación de regiones amorfas por fusión y enfriamiento. También puede reflejar el hecho de que
con Tersoff la configuración tetraédrica del intersticial (1 AD) es la más estable, mientras que con
SW lo es la configuración extendida con un tamaño de 7 (4 ADs, 3 RVs).

El análisis del número y tamaño de los grupos formados según su neto muestra que los grupos
más abundantes son los de neto +1, -1 y 0, que pueden corresponder con defectos de intersticiales,
vacantes y pares IV o regiones amorfas. Observamos también que se forman grupos de gran tamaño
y con netos negativos altos. Estos grupos podrán ser regiones amorfas que incluyen vacantes a las
que se les ha atribuido un papel como trampas de electrones en detectores de radiación. Por otra
parte, el número de grupos con netos +2 y +3 es reducido, lo que implica que durante las cascadas
de irradiación apenas se forman los defectos di- y tri-intersticiales.

6.3. Análisis de las transferencias de enerǵıa y del tipo de colisiones

Las simulaciones de MD pueden ayudarnos a entender mejor el proceso de generación de dañado
durante una cascada de irradiación. En nuestras simulaciones el recoil inicial energético colisiona
con otros átomos de la red y les transfiere enerǵıa. Los átomos con suficiente enerǵıa cinética pueden
causar otras colisiones y generar a su vez más recoils. Cuando estos átomos han perdido gran parte
de su enerǵıa cinética se detienen y pueden quedar como defectos de la red (formando ADs), por lo
que poseen una enerǵıa potencial.

Si identificamos aquellos átomos que son energéticos (por tener una enerǵıa cinética o potencial
elevada) y seguimos su evolución podemos identificar qué tipos de colisiones o transferencias de
enerǵıa están ocurriendo. Etiquetamos como átomos energéticos o hot particles (HPs) a aquellos
átomos que posean una enerǵıa cinética superior a 1 eV . Este valor (en cierto modo, arbitrario) está
muy por debajo de la enerǵıa umbral de desplazamiento (t́ıpicamente 15 eV ) necesaria para generar
un par de Frenkel. De esta forma podemos monitorizar tanto los átomos que pueden generar des-
plazamientos como aquellos que transfieren la enerǵıa sin producir dañado. La enerǵıa cinética por
átomo que obtenemos en nuestras simulaciones es la enerǵıa cinética traslacional, calculada a partir
de la velocidad del átomo. Siguiendo el criterio usado en otros estudios, identificamos también como
HPs aquellos átomos con una enerǵıa potencial superior en 0, 2 eV a la enerǵıa cohesiva del Si a 0K
[18, 54]. La enerǵıa cohesiva es la enerǵıa potencial que posee cada átomo de una red perfecta (sin
defectos) de Si a 0K. Su valor depende del potencial utilizado, y en nuestras simulaciones equivale
a −4,630 eV con Tersoff y −4,337 eV con SW.

En la figura 14 mostramos el número promedio por recoil de las HPs identificadas con el criterio
de la enerǵıa cinética en función de los pasos de la simulación, para cada una de las enerǵıas de los
recoils y para los dos potenciales usados. Durante la cascada, según se van produciendo colisiones,
la enerǵıa cinética inicial del recoil se reparte entre un número cada vez mayor de átomos. Se reduce
por tanto la enerǵıa cinética máxima pero se incrementa el número de átomos con una enerǵıa
cinética superior a 1 eV , lo que se refleja en el rápido aumento del número de HPs en la figura.
Los recoils van perdiendo enerǵıa según viajan por el material y debido a las colisiones, y llega un
momento donde esas colisiones ya no generan más part́ıculas energéticas. Como podemos ver en las
figuras, el número de HPs se reduce hasta ser nulo.
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(a) Tersoff (b) Stillinger-Weber

Figura 14: Número de HPs promedio según el criterio de enerǵıa cinética para cada potencial.

La velocidad con que aumenta el número de HPs (la pendiente de subida de las gráficas) puede
indicar el tipo de colisiones que se están produciendo. Si las colisiones son binarias, en cada colisión
una HP puede genera otra más. Sin embargo, en una colisión múltiple una HP puede transferir
enerǵıa a varias part́ıculas dando lugar a la formación de varias HPs. En la anterior figura vemos
cómo al principio de las simulaciones el número de HPs aumenta rápidamente para los recoils de
50− 200 eV en ambos potenciales, siguiendo una pendiente similar. Con enerǵıas de 500− 1000 eV
la pendiente inicial de la curva es menor y se incrementa al acercarse el final de la cascada cuando el
número de HPs es máximo. Estos datos parecen indicar que las colisiones múltiples tienen un peso
importante en recoils con enerǵıa menor o igual que 200 eV . Con enerǵıas superiores (500−1000 eV ),
las colisiones son inicialmente binarias. Solo al final de la cascada (cuando los recoils tienen menos
enerǵıa) se producen colisiones múltiples que aumentan la pendiente con que crece el número de
HPs. En el caṕıtulo 5 analizamos el coste energético de producir un defecto con BCA y MD y vimos
en el rango de 200− 500 eV un cambio de tendencia en los resultados de MD, que podŕıa reflejar la
transición entre colisiones múltiples y binarias.

En la figura 15 hemos representado conjuntamente el número promedio de HPs por recoil que
hemos identificado siguiendo los criterios de enerǵıa cinética y enerǵıa potencial.

Figura 15: Número promedio de HPs según los criterios de enerǵıa cinética y enerǵıa potencial para
el potencial de Tersoff.

Vemos que existe un desfase entre las curvas de HPs por enerǵıa cinética y potencial: el número
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máximo de HPs por enerǵıa potencial ocurre más tarde que el máximo por enerǵıa cinética. Esto
refleja los mecanismos de transferencia de enerǵıa. Al recibir un impacto, el átomo adquiere una
gran enerǵıa cinética. Esta se transforma en parte en enerǵıa potencial cuando se aleja de su po-
sición de red, donde su enerǵıa potencial era mı́nima (el valor de la enerǵıa cohesiva). Al finalizar
la cascada las part́ıculas han perdido toda su enerǵıa cinética y se paran, con lo que el número de
HPs con enerǵıa cinética alta se reduce a cero. Sin embargo, el número de HPs con el criterio de
enerǵıa potencial se estabiliza en un valor no nulo. Esto muestra la existencia de defectos, es decir,
átomos desplazados y ret́ıculos vaćıos, con una enerǵıa potencial superior a la de los átomos de la red.

Analizando los resultados proporcionados por las simulaciones de MD podemos obtener infor-
mación de los procesos que dan lugar a la formación de dañado durante las cascadas de irradiación.
En particular, hemos determinado la enerǵıa cinética máxima que han llegado a tener durante la
cascada aquellos átomos que terminan siendo ADs. Eso implica, en primer lugar, identificar los áto-
mos desplazados en cada cascada, y posteriormente analizar la enerǵıa cinética que han tenido para
determina su valor máximo. De esta manera podemos estimar el peso que tiene en la producción de
defectos las colisiones de baja o alta enerǵıa.

En la figura 16 mostramos un histograma que representa el porcentaje del total de ADs generados
en promedio en cada recoil cuya enerǵıa cinética máxima se encuentra en cada uno de los rangos
de enerǵıa (de un tamaño de 10 eV ). Los resultados corresponden a todas las enerǵıas de recoils
simulados y para ambos potenciales. La mayoŕıa de los ADs generados han tenido enerǵıas cinéticas
máximas en el rango de 0 a 10 eV . Esto implica que la enerǵıa transferida en esas colisiones es
ligeramente superior a la enerǵıa umbral de desplazamiento (t́ıpicamente 15 eV ). A su vez, esos
átomos con enerǵıas cinéticas inferiores a 10 eV no tienen enerǵıa suficiente para desplazar otros
átomos y generar más defectos. El porcentaje de ADs con enerǵıas cinéticas máximas inferiores a
10 eV aumenta con la enerǵıa inicial del recoil. Esto podŕıa deberse a que en recoils de baja enerǵıa
hay pocos defectos y los propios recoils iniciales representan una fracción significativa de los ADs.
Por ejemplo, en las simulaciones con Tersoff los recoils iniciales de 50 eV constituyen cerca del 15%
de todos los ADs, porcentaje que se reduce para enerǵıas de recoils más altas.

(a) Tersoff (b) Stillinger-Weber

Figura 16: Histograma de la enerǵıa cinética máxima de los ADs para cada potencial, empleando
un rango de enerǵıas de 10 eV .

Se aprecian también diferencias entre los resultados obtenidos con los dos potenciales. El por-
centaje de ADs con enerǵıas cinéticas máximas inferiores a 10 eV es significativamente superior en
SW (cerca de un 80% frente al 50− 60% obtenido con Tersoff). Esto puede reflejar el mayor peso
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de la generación de dañado mediante la fusión local de la red con SW que con Tersoff, como ya
indicamos anteriormente. En la figura 17 mostramos el histograma de enerǵıa cinética máxima de
los ADs para los recoils de 50, 100 y 200 eV utilizando esta vez rangos de 1 eV . Con el potencial
de Tersoff la mayoŕıa de los ADs han tenido una enerǵıa cinética máxima entre 1 − 3 eV , además
de los recoils iniciales que acaban siendo ADs. Con SW este porcentaje es todav́ıa mayor, pues los
la mayoŕıa de ADs han tenido una enerǵıa cinética máxima de 1 eV . Con esto se evidencia que una
fracción significativa del dañado en recoils de baja enerǵıa es consecuencia de colisiones donde la
enerǵıa transferida es solo ligeramente superior a la enerǵıa umbral de desplazamiento.

(a) Tersoff (b) Stillinger-Weber

Figura 17: Histograma de la enerǵıa cinética máxima de los ADs para recoils de 50, 100 y 200 eV y
para cada potencial, empleando un rango de enerǵıas de 1 eV .

Conclusiones

Analizando las part́ıculas energéticas (con enerǵıa cinética o potencial elevada) que se forman
durante la simulación hemos obtenido información sobre el desarrollo de las cascadas. El rápido au-
mento del número de part́ıculas con enerǵıa cinética elevada en recoils de 50− 200 eV es indicativo
de un número alto de colisiones múltiples, donde el átomo incidente genera simultáneamente varios
átomos energéticos. En recoils de mayor enerǵıa (500− 1000 eV ) el aumento del número de part́ıcu-
las es inicialmente menor, debido seguramente al predominio de las colisiones binarias. Solo cerca
del final de las cascadas el incremento es mayor, pues las colisiones múltiples son más frecuentes.
Hemos observado un desfase entre el número máximo de part́ıculas con elevada enerǵıa cinética y
potencial. Esto refleja el tiempo necesario para la transferencia de enerǵıa y el desplazamiento de
un átomo de su posición de red, incrementando aśı su enerǵıa potencial.

Nuestros resultados muestran que alrededor del 60 − 80% de los ADs generados tuvieron una
enerǵıa cinética máxima inferior a 10 eV durante el desarrollo de la cascada. Estos datos indican
que los defectos se generan mayoritariamente en colisiones donde la enerǵıa transferida al átomo
objetivo es solo ligeramente superior a la necesaria para desplazar el átomo y generar un par de
Frenkel. En recoils de baja enerǵıa (50−200 eV ) la mayoŕıa de los ADs han tenido enerǵıas cinéticas
máxima muy bajas, entre 1− 3 eV .
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7. Conclusiones y ĺıneas futuras

En este TFG hemos combinado diferentes técnicas de simulación atomı́sticas dentro de un en-
torno multi-escala para estudiar el dañado producido por la irradiación de protones de alta enerǵıa
en Si. Hemos identificado los rangos de enerǵıa relevantes de la irradiación con protones en Si,
analizado la evolución de las cascadas de irradiación y caracterizando el dañado resultante.

Hemos obtenido la distribución en enerǵıa de los recoils iniciales o PKA resultantes al irradiar
Si con protones energéticos (70–200 MeV ), empleando para ello el código Spectra-PKA. Más del
90% de los PKAs producidos son de baja enerǵıa (inferiores a 1 keV ), y cerca de un 50% poseen
enerǵıas por debajo de 100 eV . Este resultado es muy diferente a lo obtenido con neutrones, donde
la fracción de PKAs de menos de 1 keV es apenas del 5%. Estas diferencias pueden provocar que los
procedimientos y técnicas de simulación usadas para neutrones no sean aplicables a la irradiación
con protones.

Utilizado el código Marlowe, basado en la aproximación de colisiones binarias o BCA, hemos
analizado la generación de dañado con los PKAs predominantes en la irradiación con protones
(enerǵıas entre 50 eV y 1 keV). Solo alrededor del 30% de la enerǵıa inicial del PKA se utiliza
para producir defectos, lo que implica que una gran parte de la enerǵıa se disipa en la red. Si la
enerǵıa inicial del PKA es inferior a 200 eV este porcentaje se reduce todav́ıa más, por lo que los
códigos BCA pueden subestimar el dañado producido por PKAs de baja enerǵıa, y por tanto en
irradiaciones con protones. Esta es una de las limitaciones conocidas de la técnica BCA, pues no
considera las colisiones múltiples entre la part́ıcula incidente y los átomos de la red que tienen lugar
en interacciones de baja enerǵıa.

La técnica de dinámica molecular clásica nos ha permitido analizar el desarrollo de las cascadas
de irradiación, y caracterizar la cantidad y tipoloǵıa de los defectos formados. Este estudio se ha
realizado para los dos potenciales más utilizados para describir Si (Tersoff y Stillinger-Weber). He-
mos monitorizado el número de part́ıculas con una enerǵıa cinética o potencial elevada durante la
cascada. Con recoils de baja enerǵıa este número aumenta rápidamente en las fases iniciales de la
cascada por el efecto de las colisiones múltiples. Sin embargo, con recoils de mayor enerǵıa este au-
mento se observa más tarde, cuando las part́ıculas han perdido gran parte de la enerǵıa y comienza
a haber interacciones múltiples.

Nuestros resultados muestran que un 50 − 80% de los átomos desplazados al finalizar la cas-
cada han tenido enerǵıa cinéticas bajas (< 10 eV ) durante el desarrollo de la misma. Esto indica
que un número significativo del dañado se produce en colisiones donde se transfiere una enerǵıa
ligeramente superior a la enerǵıa umbral de desplazamiento. Hemos analizado el dañado resultante
tras las cascadas mediante la formación de grupos de defectos elementales (átomos desplazados,
ADs y ret́ıculos vaćıos, RVs) próximos. Caracterizamos los grupos por su tamaño (ADs + RVs)
y su neto (ADs – RVs). Los grupos más numerosos tienen netos +1, -1 y 0, que incluyen entre
otros las diferentes configuraciones de intersticiales, vacantes y pequeñas regiones dañadas o amor-
fas, respectivamente. Con recoils de alta enerǵıa se forman grupos con un tamaño elevado que en
general poseen un déficit de átomos (son ricos en vacantes). Observamos también diferencias en
los resultados obtenidos con ambos potenciales. Con el potencial de Stillinger-Weber se forman
menos grupos de defectos, pero de mayor tamaño. Esto puede ser consecuencia de la menor tem-
peratura de fusión que proporciona este potencial respecto al potencial de Tersoff, lo que favorece
el fenómeno de fusión local y enfriamiento (thermal spike) que da lugar a pequeñas regiones amorfas.
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En lo que me compete de manera individual, he aprendido además a trabajar en conexión a
una máquina remota, lanzando y monitorizando las simulaciones mediante la elaboración de scripts
y otros archivos necesarios. He profundizado y mejorado mis competencias en distintos lenguajes
de programación, tales como C o bash mediante la modificación y ajuste de programas ya elabo-
rados. He aprendido a manejar programas de simulaciones ejecutados en paralelo como LAMMPS,
cuyo extenso manual [55] me sirvió de gran ayuda a la hora de elaborar y modificar el código de
las simulaciones. También he aprendido a consultar y manejar art́ıculos de bibliograf́ıa cient́ıfica,
y he aumentado mis conocimientos sobre la F́ısica del Estado Sólido y la formacion de defectos en Si.

7.1. Ĺıneas futuras

La continuación de este trabajo seŕıa desarrollar un modelo BCA mejorado que pudiera re-
producir correctamente el dañado generado por los recoils de baja enerǵıa que son caracteŕısticos
de la irradiación con protones. Para ello es necesario profundizar en la caracterización del dañado
producido por recoils de baja enerǵıa mediante la técnica de dinámica molecular, y comparar esos
resultados con los obtenidos por BCA. De esta forma se podŕıa adaptar el código BCA para que, en
condiciones de recoils de baja enerǵıa, pudiera proporcionar una cantidad y distribución de dañado
similar a la que se obtiene con MD.

Este modelo BCA mejorado se podŕıa utilizar para ampliar el estudio de la eliminación de acep-
tores en Si tipo p al caso de irradiación con protones. Al igual que se hizo con la irradiación con
neutrones, el modelo BCA proporcionaŕıa las coordenadas de los defectos generados, y el código
Monte Carlo cinético simulaŕıa la interacción entre defectos y dopantes durante un recocido y, por
consiguiente, la eliminación de aceptores.
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Anexo

Archivo de entrada con LAMMPS

A continuación, presentamos el archivo de entrada utilizado en las simulaciones de MD con
LAMMPS para el potencial de Tersoff y para una enerǵıa de los recoils de 100 eV .

La variable $2 representa el número del recoil en cada simulación. En nuestro caso, simulamos
50 recoils para cada una de las enerǵıas, por lo que esta variable recorre cada uno de los recoils,
desde el número 1 hasta el 50, para cada enerǵıa.

Listing 1: Archivo de entrada en la simulación de MD con Tersoff para una enerǵıa de 100 eV .

1 # Reco i l de S i en S i . Potenc i a l ZBL−Ter s o f f para S i .
2 # Caja de 65 .16 x 69 .11 x 69 .11 A.
3 # Condic iones p e r i ó d i c a s en XYZ.
4 # Reco i l de S i de 100 eV , con ve l o c i dade s a l e a t o r i a s .
5

6

7 p ro c e s s o r s 2 2 2
8

9

10 un i t s metal
11 boundary p p p
12 atom sty l e atomic
13 atom modify map array
14 newton on
15

16

17 r e a d r e s t a r t r e s t a r t . i n i t i a l
18 r e s e t t ime s t e p 0
19

20

21 # Atomo 1 es S i mó v i l .
22 mass 1 28 .085
23

24

25 # Timestep i n i c i a l pequeño ( 0 . 01 f s ) para s e gu i r a l r e c o i l energ é t i c o .
26 t imestep 0.00001
27 r un s t y l e v e r l e t
28

29

30 # Se l e e e l r e c o i l de l a rch ivo r e c o i l s . txt
31 jump . . / r e c o i l s . txt r e c o i l $ 2
32

33

34 # Se retoma e s t e arch ivo a p a r t i r de aqu ı́ .
35 l a b e l simu
36

37

38 # ZBL−f Fermi−Ter s o f f para l a i n t e r a c c i ón ent re á tomos de S i .
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39 p a i r s t y l e t e r s o f f / zb l
40 p a i r c o e f f ∗ ∗ SiC . t e r s o f f . zb l S i
41

42

43 neighbor 0 .0 bin
44 neigh modi fy every 1 de lay 0 check no
45

46

47 # Promediamos l a s p o s i c i o n e s wrapped cada 1000 pasos
48 f i x avposx a l l ave/atom 1 1000 1000 x
49 f i x avposy a l l ave/atom 1 1000 1000 y
50 f i x avposz a l l ave/atom 1 1000 1000 z
51

52

53 # Guardamos cooordenadas wrapped promediadas
54 dump avg a l l custom 1000 avg .∗ id f avposx f avposy f avposz
55

56

57 f i x 1 a l l nve
58 f i x 2 a l l momentum 1 l i n e a r 1 1 1
59

60

61 # Ajustamos e l paso temporal para que l a part ı́ cu la má s energ é t i c a tarde
62 # 100 pasos en r e c o r r e r l a s epa r a c i ón ent re capas de S i en l a
63 # d i r e c c i ón 100 ( a /4) , e s dec i r , que r e c o r r a en un paso 0.013575 A.
64 # Timestep var ı́ a ent r e un mı́ nimo de 0.00001 ps y un máximo de 0 .001 ps .
65 f i x ad j s t ep a l l dt/ r e s e t 1000 0.00001 0 .001 0.013575 un i t s box

66

67

68 # Calculamos e l átomo con l a máxima energ ı́ a c in é t i c a t r a n s l a c i o n a l
69 compute ecinatom a l l ke/atom
70 compute maxAtKe a l l reduce max c ec inatom
71 va r i ab l e ecinmax equal c maxAtKe
72

73

74 # Almacenamos l a energ ı́ a po t en c i a l de cada átomo y l a promediamos cada
75 # 100 pasos
76 compute epatom a l l pe/atom
77 f i x av epatom a l l ave/atom 1 100 100 c epatom
78

79

80 # Guardamos cada 100 pasos energ ı́ as c in é t i c a s t r a n s l a c i o n a l e s i n s t an t á neas y
81 # la s energ ı́ as p o t e n c i a l e s promediadas
82 # El número de pasos debe c o i n c i d i r con e l de l promedio de l a ep de cada atomo
83 dump enAtom a l l custom 100 enAtom .∗ id c ec inatom f av epatom
84

85

86 r e s t a r t 5000 r e s t a r t . 1 r e s t a r t . 2
87

88

89 # dt es e l paso temporal , time es e l tiempo t o t a l de l a s imu la c i ón
90 the rmo sty l e custom step dt time temp epa i r ke e t o t a l p r e s s c maxAtKe
91 thermo modify l o s t warn f l u s h yes
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92 thermo 1000
93

94

95 # Guardamos en arch ivo v a r i a b l e s g l o b a l e s
96 va r i ab l e paso equal s tep
97 va r i ab l e tmp equal temp
98 va r i ab l e t s t e p equal dt
99 va r i ab l e tiempo equal time

100 va r i ab l e pres equal p r e s s
101 va r i ab l e epot equal epa i r
102 va r i ab l e e c in equal ke
103 va r i ab l e entot equal e t o t a l
104 f i x g l o ba l s a l l p r i n t 1000 ’ ’ ’ $ ’{ paso} ’$ ’{ t s t e p } ’$ ’{

tiempo} ’$ ’{ tmp} ’$ ’{ epot } ’$ ’{ e c in } ’$ ’{ entot } ’$ ’{ pres } ’$ ’{ ecinmax } ’ ’
f i l e g l o b a l s . txt

105

106

107 # Lazo de s imu la c i ón . Cada 1000 pasos se comprueba l a E. c in . máxima y
108 # se dec ide s i f i n a l i z a l a s imu la c i ón .
109 l a b e l looprun
110 run 1000 pre no post no
111

112

113 # La s imu la c i ón termina s i l a E. c in . máxima es i n f e r i o r a 0 .1 eV
114 i f ’$ ’{ ecinmax} 0 .1 then ’ ’ jump in . S i looprun ’ ’
115

116

117 # Fin de l a s imu la c i ón
118 # Copiamos e l ult imo avg y l o renombramos como avg . end
119 s h e l l cp avg . ’ $ ’{ paso} avg . end
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