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Впервые предложена модель, позволяющая рассчитывать эффективный заряд собственных и при-
месных ионов при электромиграции в наклонной межзеренной границе металла. В модели считает-
ся, что основным фактором, приводящим к отличию в значениях эффективного заряда при элек-
тромиграции в границе и в объеме монокристалла, является различие их атомных плотностей. Это
влияет на силу электронного ветра, определяющего величину эффективного заряда иона. С целью
проведения конкретных расчетов в работе улучшена методика вычисления форм-факторов ионов,
а также развиты модельные представления, позволяющие связать атомную плотность в наклонной
межзеренной границе с параметрами ее структуры. В рамках модели рассчитаны эффективные за-
ряды ионов алюминия и меди в межзеренной границе алюминия, как функции угла разориентиров-
ки границы, текстуры образующих ее зерен и температуры.
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1. ВВЕДЕНИЕ
Понятие эффективного заряда иона (или ва-

кансии) в проводнике возникает при рассмотре-
нии прохождения через него электрического тока
[1]. В этом случае на ион (собственный или при-
месный) действует как непосредственно электри-
ческое поле, так и сила электронного ветра, обу-
словленного движением электронов проводимо-
сти. Проблема вычисления эффективных зарядов
в поликристаллических проводниках является
одной из важнейших при моделировании элек-
тромиграционных отказов микро- и наноэлек-
тронной металлизации [2]. Величины эффектив-
ных зарядов сильно влияют на характерные вре-
мена подобных отказов, а также на возможность
блокирования электромиграции ионов провод-
ника за счет добавления примесей.

Ранее, в работе [3], был развит подход для рас-
чета из первых принципов эффективных зарядов
ионов и вакансий в объеме монокристаллических
металлов и сплавов. Подход основан на вычисле-
нии силы электронного ветра, действующей на
соответствующий дефект, путем нахождения си-
стемы форм-факторов, т.е. матричных элементов
псевдопотенциала взаимодействия электронов
проводимости с ионами, взятых по электронным
волновым функциям состояний плоских волн с

различными импульсами. Подученные таким об-
разом величины эффективных зарядов обычно и
используются в расчетах электромиграционных
процессов [2, 4[. Однако на практике микроэлек-
тронная металлизация являются поликристалли-
ческой. В ней, как известно, ионная электроми-
грация происходит в основном либо по межзе-
ренным границам (алюминиевая металлизация),
либо по границе между проводником и барьер-
ным слоем (медная металлизация) [2], и, следова-
тельно, величины эффективных зарядов, полу-
ченные для объемов монокристаллических ме-
таллов, не являются корректными для описания
процессов в реальных микропроводниках. Это
делает актуальной разработку адекватной модели
для расчета эффективных зарядов ионов в межзе-
ренных границах (или в границах различных ма-
териалов).

В настоящей работе предложена микроскопи-
ческая модель для расчета эффективных зарядов
ионов в наклонной межзеренной границе. Она
позволяет рассчитать зависимость их величин от
угла разориентировки границы, текстуры образу-
ющих ее зерен и температуры. В модели межзе-
ренная граница рассматривается как монокри-
сталлический слой и получено, что плотность
атомов в ней (удельный атомный объем) зависит
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от угла разориентировки границы и текстуры
смежных зерен. Считается также, что рассматри-
ваемый ион находится в объеме этого слоя и его
эффективный заряд определяется соотношения-
ми работы [3]. Однако, поскольку входящие в эти
соотношения величины силы электронного ветра
и удельного сопротивления зависят от атомной
плотности и температуры, то возникает зависи-
мость эффективного заряда от указанных харак-
теристик межзеренной границы и температуры.

Сформулированная модель применена для
расчета эффективного заряда ионов алюминия и
меди (Сu) в наклонной межзеренной границе
алюминия (Al) при различных температурах, уг-
лах наклона границы и текстурах образующих ее
зерен.

2. ФОРМУЛИРОВКА МОДЕЛИ;
ОБЩИЕ СООТНОШЕНИЯ

В соответствии со сказанным выше, основные
положения предлагаемой модели для расчета эф-
фективного заряда иона в межзеренной границе
состоят в следующем. Во-первых, граница рас-
сматривается как монокристаллический слой, а
ион считается находящимся в объеме этого слоя
(влиянием границ слоя пренебрегается). Во-вто-
рых, полагается, что можно использовать соотно-
шения [3], полученные для эффективного заряда
иона в монокристаллическом объеме, но при
этом в качестве входящей в них атомной плотно-
сти брать плотность межзеренной границы, кото-
рая определяется ее структурой.

Таким образом, исходя из данных модельных
представлений требуется, прежде всего, выявить

те величины в соотношениях работы [3], которые
зависят от атомной плотности (или удельного
атомного объема). Необходимо также развить мо-
дель, позволяющую рассчитывать атомную плот-
ность в наклонной межзеренной границе как
функцию угла ее разориентировки θ (  отве-
чает монокристаллу) и текстуры смежных зерен.
Это дает возможность расчета зависимостей эф-
фективных зарядов ионов в межзеренной грани-
це от ее характеристик.

В соответствии со сформулированным подхо-
дом и согласно результатам работы [3], эффектив-
ный заряд  иона (примесного или собственно-
го) в наклонной межзеренной границе (в единицах
модуля заряда электрона  Кл) может
быть задан следующим выражением:

(1)

где j – локальная плотность электрического тока,
ρ(T, θ) – локальное удельное сопротивление в
межзеренной границе, Т – температура, Zdir – ис-
ходный заряд иона, на который непосредственно
воздействует напряженность внешнего электри-
ческого поля; FNN – модуль силы электронного
ветра, действующей на ион и направленной по
электронному потоку в проводнике.

Рассматривая далее, как и в [3], случай вакан-
сионного механизма дрейфа иона, для вектора
силы электронного ветра, действующего на ион в
объеме монокристаллического металла, имеем
выражение [3]

(2)

где q – волновое число электрона проводимости в
металле, RNN − расстояние между ближайшими
соседними ионами в металле, w(q) и w0(q) − форм-
факторы рассматриваемого иона и ионов метал-
ла (матричные элементы псевдопотенциала их
взаимодействия с электронами проводимости,
взятые по набору блоховских волновых функций
[3]), m* − эффективная масса электрона прово-
димости в металле, vd − вектор дрейфовой скоро-
сти электронов, ℏ − постоянная Планка, (x) −
производная от сферической функции Бесселя

первого порядка: j1(x) = x–2sinx – x–1cosx, kF0 –
волновое число Ферми-электронов в объеме мо-
нокристалла, vF – скорость ферми-электронов,
Ω0 – удельный атомный объем в монокристалли-
ческом металле.

В интересующем нас для расчетов случае иона
меди в алюминиевой межзеренной границе из (2)
(с учетом записи (1)) приходим к следующему вы-
ражению для модуля действующей на него силы
электронного ветра

(3)
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где wCu и wAl – форм-факторы ионов меди и алюми-
ния, соответственно (см. Разд. 4); x = q/kF; n = n(θ) и
Ω = Ω(θ) ≡ [na(θ)]–1 − плотность электронов про-
водимости и удельный атомный объем (na – атом-
ная плотность) в межзеренной границе как функ-
ции угла наклона границы;  – волновое
число Ферми электронов проводимости в межзе-
ренной границе, и учтено, что модуль дрейфовой
скорости электронов  = j/en и  = 

Отметим, что, если в (3) заменить wCu на wAl и
подставить (3) в (1), то получим выражение для
эффективного заряда иона алюминия в алюми-
ниевой межзеренной границе [3], которое также
использовалось в расчетах (разд. 6).

В приближении свободных электронов величи-
на  дается следующим выражением [5]

(4)

где Z – число валентных электронов атомов ме-
талла (в частности, для алюминия Z = 3, а для ме-
ди Z = 1) и имеет место 

Выражения (1) и (3) позволяют рассчитывать
эффективный заряд ионов  в алюминиевой
межзеренной границе. Для проведения таких рас-

четов необходимо конкретизировать зависимо-
сти удельного сопротивления  форм-

факторов wCu и wAl и плотности атомов  в
межзеренной границе от угла ее разориентировки

 (см. Разд. 3–5).

3. ЛОКАЛЬНОЕ УДЕЛЬНОЕ 
СОПРОТИВЛЕНИЕ

В МЕЖЗЕРЕННОЙ ГРАНИЦЕ

Получим теперь, каким образом локальное
удельное сопротивление  в межзеренной
границе которое входит в (1), зависит от плотно-
сти атомов  в ней.

Величина  вообще говоря, включает
три вклада, описывающих рассеяние на фононах,
рассеяние на примесях и влияние дислокаций.
Однако в обычных условиях и при не слишком
больших концентрациях примеси два последних
малы по сравнению с первым, который, исполь-
зуя метод псевдопотенциала, можно записать в
виде [5]

(5)

где

и   − энергия
Ферми в границе, W(T, θ) − фактор Дебая–Уол-
лера [5], связанный с колебаниями атомов решет-
ки в межзеренной границе,  – форм-фак-
тор ионов, образующих межзеренную границу. В
(5) специально выделена константа, связанная с
вкладом нулевых колебаний решетки. Такое
представление оказывается удобным для привяз-
ки к конкретным экспериментальным данным по
удельному сопротивлению при расчетах эффек-
тивных зарядов ионов (см. Разд. 6).

Далее для фактора Дебая–Уоллера будем ис-
пользовать его выражение  в дебаевском при-
ближении [5], т.е.

(6)

где M – масса иона, ΘD – температура Дебая, k –
постоянная Больцмана и gn – модуль минималь-
ного вектора обратной решетки.

Запишем теперь для температуры Дебая выра-
жение, позволяющее проследить ее зависимость
от температуры и от угла разориентировки межзе-

ренной границы. Для этого используем известное
приближенное выражение [6]

(7)

где ε(qD) – диэлектрическая проницаемость как
функция дебаевского волнового числа qD, ωp –
плазменная частота ионов:

(8)

Таким образом, в межзеренной границе ωр и qD, а
вместе с ними ε(qD) и ΘD, через атомную плот-
ность  будут зависеть от угла ее разори-
ентировки θ. Ниже для конкретных расчетов деба-
евской температуры использовалась диэлектриче-
ская проницаемость  в приближении
Хартри [5, 6] (см. также выражение (11)). Исполь-
зуя (8), удобно переписать дебаевскую температу-
ру (7) в виде
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(9)

где ΘD(T, 0) описывает температурную зависи-
мость дебаевской температуры в монокристалли-
ческом металле.

Кроме того, при расчетах фактора  в
межзеренной границе в (6) следует также учиты-
вать, что

(в частности, для монокристалла алюминия gn0 =
=  a0 = 4.05 Å – постоянная решетки Al [7]).

Формулы (5)–(9) при наличии соответствую-
щей системы форм-факторов  и зависимо-

сти  позволяют вычислять удельное со-
противление в межзеренной границы как функцию
угла ее разориентировки и температуры.

4. СИСТЕМЫ ФОРМ-ФАКТОРОВ ИОНОВ
В МЕЖЗЕРЕННОЙ ГРАНИЦЕ

Согласно выражениям (1) и (3)–(5) для расче-
тов эффективных зарядов  в межзеренной

границе необходимо найти, как зависят от плот-
ности атомов (т.е. угла разориентировки границы θ)
форм-факторы собственных или примесных
ионов, т.е. матричные элементы вида

Здесь через w обозначен модельный псевдопотен-
циал взаимодействия соответствующих ионов с
электронами проводимости,  и  – волновые
векторы электронов в зоне проводимости.

Вычисление форм-факторов ионов в объеме
монокристаллических металлов проводилось в ря-
де работ (см., например [8]). Модельное выраже-
ние для форм-факторов в этом случае учитывает
конечные размеры ионов и использует выражение
для диэлектрической проницаемости в локальном
приближении, но с учетом многочастичных эф-
фектов. Основными параметрами модели являют-
ся радиус иона rc и постоянная β [8, 9], введенная
для учета силы взаимодействия электронов с
остовом иона. Тогда выражение для форм-факто-
ров имеет вид [8]

(10)

где

(11)

w – модельный псевдопотенциал, состоящий из
кулоновского притяжения заряда иона Zе (первое
слагаемое) и экспоненциально спадающего от-
талкивания остова иона, и  – диэлектриче-
ская проницаемость в приближении Хартри [5, 6].

Проведенный нами анализ показал, что выра-
жение (10) достаточно хорошо описывает поведе-
ние форм-факторов ионов простых металлов (на-
пример, иона Al в алюминии), но плохо соотно-
сится с наилучшими из известных данных по

форм-факторам ионов переходных металлов, к
которым относится медь [10]. Оказалось, что бо-
лее корректные выражения получаются, если за-
менить экспоненциальное распределение оттал-
кивания остова иона более реалистичным гауссо-
вым ехр[–(r/rcore)2/2] и учесть конечность размера
остова иона rcore и в первом слагаемом в квадрат-
ных скобках в (10), описывающем притяжение
(аналогично модельному потенциалу в [11, 12]). В
итоге вместо (10) получаем

(12)

Помимо этого, с целью улучшения расчетов
форм-факторов ионов меди в (12) для ε(q) бу-
дем использовать выражение, учитывающее, в

отличие от приближение Хартри (11), много-
частичный характер взаимодействия электро-
нов [13]:
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(13)
с функцией Грина G(q), найденной в [14]:

Проведенные расчеты показали, что выраже-
ния (12) и (13) позволяют с помощью двух подго-
ночных параметров rcore и β достаточно точно ин-
терполировать лучшие из полученных систем
форм-факторов иона Al в объеме алюминия [15] и
иона Cu в объеме меди [10].

Учтем еще следующее обстоятельство. Как из-
вестно, d – состояния электронов остова иона Cu
сильно делокализованы [16], что ведет к отличию
свойств примесного иона меди в алюминии от его
свойств в объеме чистой меди. В работах [16] с по-
мощью теории возмущений показано, что этими

различиями можно пренебречь, но важно учиты-
вать изменение экранирования иона из-за разли-
чия валентностей ионов меди и алюминия. Учи-
тывая разницу валентностей ионов, для оценки
волнового числа Ферми-электронов Al в окрест-
ности иона меди необходимо ввести поправку
ΔkF, связанную с контактной разностью потенци-
алов [17]. Для случая, когда ион меди окружен
ионами алюминия, перераспределение заряда
было оценено в [17] в приближение Томаса–Ферми
и оказалось равным e/3, и для  вместо (4) надо
записать

(14)

где

Таким образом, при вычислении эффектив-
ного заряда иона меди в межзеренной границе
алюминия форм-факторы рассчитываются по
формулам (12), (13) с учетом поправки (14) и за-
висимости  от угла разориен-
тировки границы.

5. МОДЕЛИРОВАНИЕ АТОМНОЙ 
ПЛОТНОСТИ В МЕЖЗЕРЕННОЙ ГРАНИЦЕ

Развитые выше модельные представления,
позволили выразить все основные величины,
входящие в выражение (1) для эффективного за-
ряда иона в наклонной межзеренной границе че-
рез ее атомную плотность  Получим теперь
соотношения для расчета зависимости 

С этой целью воспользуемся моделью структу-
ры наклонной межзеренной границы, развитой в
работе [18]. Согласно модели, такая граница
представляет собой последовательность дислока-
ций, каждая из которых, будучи изолированной,
имеет ядро радиуса r0, а расстояние между сосед-
ними одинаково и равно

(15)

где b – модуль вектора Бюргерса дислокаций, θ –
угол наклона границы. Если угол наклона границы
растет, дислокации сближаются. При некотором
критическом значении угла θ = θc ядра соседних
дислокаций деформируются и начинают касаться
друг друга, а при θ > θc они образуют сплошной
слой. Если угол не очень сильно превышает кри-
тический, ограничивающие поверхности этого
слоя имеет выраженный волнообразный харак-
тер, указывающий на места расположения от-
дельных дислокаций, Однако при больших пре-
вышениях слой становится практически одно-
родным по толщине.

В [18] показано, что изменение объема межзе-
ренной границы при изменении угла ее наклона
почти полностью связано с изменением объема
ядер дислокаций, и приближенно в качестве объ-
емного расширения (“пористости”) границы мо-
жет быть взят объем ядер входящих в нее дислока-
ций. В модели считается, что при θ < θс ядра имеют
почти эллипсоидальную форму. Тогда при θ < θc
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удельная пористость ΔVGB (т.е. приходящаяся на
единицу поверхности границы) равна отноше-
нию площади эллипса в сечении ядра к расстоя-
нию (15) между соседними ядрами и дается выра-
жением [18]:

(16)

где α0 = πr0/h и α* – решение уравнения

Уравнение (16) отражает тот факт, что ядра дис-
локаций сохраняют свою индивидуальность
только при α0 ≤ 1. Если угол наклона границы та-
ков, что α0 = πr0/h = 1, то ядра начинают касаться
друг друга. Именно такой угол является критиче-
ским и, следовательно, θс определяется соотно-
шением

(17)

В [18] считается также, что эффективная ши-
рина формирующегося при θ > θс волнообразного
слоя может быть рассчитана как среднее арифме-
тическое ее минимальной и максимальной вели-
чины. Тогда удельная пористость ΔVGB при θ > θс
дается выражением

(18)

где  определяется уравнением

Отметим, что критический угол (см. (17)) и ве-
личина пористости (16), (18) зависят от выбора
величины радиуса ядра изолированной дислока-
ции r0. В работе [18] путем сравнения полей на-
пряжения дислокации в модели с ядром конечно-
го радиуса и дислокации в модели Пайерлса–На-
барро показано, что наиболее близкие результаты
получаются, если принять r0 = b/2. В настоящей
работе также используем это соотношение, и то-
гда расчет по уравнению (17) дает θс = 37.1°.

Другой особенностью модели является то, что
описание удельной пористости выражениями
(16), (18) нарушается в непосредственной окрест-
ности угла θс, т.к. слой не образуется сразу при
θ = θс. Однако, угловой интервал, в котором это
происходит составляет лишь несколько градусов,
что позволяет при расчетах (см. Разд. 6) допол-
нить зависимость  в данном интервале
графической аппроксимацией.

Используя эти представления, получим угло-
вую зависимость плотности атомов в межзерен-
ной границе. Поскольку (16) и (18) дают измене-
ние объема границы на единицу ее площади, то

αΔ θ = α
α

0
GB 0

0

arcsin ( ) * ,V r

α α = α2
0*th * .

θ  =  π 
c

0

sin .
2 2

b
r

( )Δ θ = α + α
α

0
GB 1 2

0

*( ) * ,rV

∗α1/2

∗ ∗α α = α2
1 2 1 2 0ctgh .

Δ θGB( )V

для полного изменения ее объема (относительно
монокристалла с тем же количеством атомов)
имеем соотношение:

(19)

где Ω = Ω(θ) удельный атомный объем в границе
с углом наклона θ, Ω0 = Ω(0) – удельный атомный
объем в смежных монокристаллических зернах,
NGB – полное количество атомов внутри данной
границы, АGB – площадь границы. Тогда из (19)
находим, что

(20)

где  и n0 = 1/Ω0 – атомные плотности
в границе и в зернах (монокристалле), соответ-
ственно, а ΔVGB дается выражениями (16), (18).
Отметим, что при получении (20) полагается, что
эффективная ширина межзеренной границы d при
h  ro по порядку величины составляет d ≅ 2r0 = b,
и, следовательно, NGB/(AGBb) ≅ n0.

На самом деле, величина  полученная
в (20), еще не является истинной атомной плотно-
стью межзеренной границы  введенной вы-
ше, поскольку  не обладает определенными
свойствами, связанными с симметрией кристалли-
ческой решетки смежных зерен. Например, для
границ, образованных зернами с текстурой (100)
или (111), корректная угловая зависимость атомной
плотности должна удовлетворять соотношениям

 в первом случае и  –
во втором. Чтобы учесть это обстоятельство, вос-
пользуемся способом, предложенным в работе
[19] для расчета энергии наклонных границ. Бу-
дем считать, что в первом приближении коррект-
ная угловая зависимость  может быть получе-
на следующей симметризацией выражения (20):

(21)

для текстуры (100) и

(22)

для текстуры (111), где зависимости nGB(θ) берут-
ся в соответствии с (20).

Именно зависимости (21) и (22) с учетом соот-
ношения  использованы ниже
в расчетах удельного сопротивления, форм-фак-
торов и эффективных зарядов в межзеренной гра-
нице как функций угла ее наклона и текстуры
смежных зерен.
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6. РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТОВ

С помощью развитых выше модельных пред-
ставлений были выполнены расчеты эффектив-
ных зарядов ионов Al и Cu в наклонной межзе-
ренной границе алюминия. Для этого были взяты
следующие значения величин, относящихся к
монокристаллическому Al: волновое число Фер-
ми-электронов kF0 = 1.7523 × 1010 м–1; плотность
электронов проводимости при Т = 273.15 K – n0 =
= 0.181 × 1030 м–3: атомный объем при Т = 273.15 К:
Ω0 = 0.16508 × 10–28 м3: удельное сопротивление
при Т = 273.15 К: ρ0 = 2.5 μОм ⋅ м [7].

Температура Дебая при температуре T = 273.15 K
бралась равной  K [7], а
температурная зависимость  находилась
путем расчета удельного сопротивления в моно-
кристалле Al по выражению (5) при θ = 0 и под-
гонки результатов этого расчета к эксперимен-
тальным данным [7], хорошо описываемым ап-
проксимацией

Эти вычисления показали также, что посто-
янное слагаемое const в (5) должно быть равно
const = –0.01033 μОм ⋅ м. Полученное значение
использовалось затем в (5) при расчетах удельно-
го сопротивления межзеренной границе (неболь-
шими изменениями этой величины при изменении
удельного атомного объема Ω(θ) пренебрегалось).

Для расчета форм-факторов ионов в межзе-
ренной границе алюминия (см. Разд. 4) было при-
нято, что в соотношениях (12), (13) m*/m = 1.001
(m = 9.1095 × 10–31 кг – масса свободного элек-
трона), а параметры псевдопотенциала β ≅
≅ 42.354 Ry ⋅ (a.е.)3 и rcore ≅ 0.202 a.е. С этими зна-
чениями расчет форм-факторов по выражению (12)
дает с точностью около 5% результаты [15] для
монокристалла Al. Выбранные величины β и rcore,
как и следовало ожидать, близки, к значениям
41.1 Ry ⋅ (a.е.)3 и 0.2 a.е., полученным в [8, 20] для
иона Al в алюминии.

В настоящей работе приведенные выше значе-
ния были использованы в соотношениях Разд. 2–
5 при расчетах зависимости эффективных заря-
дов соответственно ионов меди и алюминия в
алюминиевой межзеренной границе от темпера-
туры при некоторых углах ее наклона для текстур
(100) и (111) образующих ее зерен. Результаты этих
расчетов приведены соответственно на рис. 1 и
рис. 2.

Все рассчитанные зависимости показывают
заметное отличие величин эффективных зарядов
в межзеренной границе ( ) от их значений в
монокристаллическом объеме (θ = 0). При этом

( )Θ = =D 273.15 K; 0 433T
( )ΘD ,0T

( ) ( )ρ = + μ ⋅4( ) 2.5 1.05 – 273.15 /10  Ом м .T Т

θ ≠ 0

значительное влияние оказывает также и тексту-
ра смежных зерен.

Как и в объеме, величины эффективных заря-
дов ионов в границе уменьшаются с уменьшением
температуры. Однако для межзеренной границы
этот рост происходит медленнее, что ожидалось и
на основании феноменологических соображений
[21]. Таким образом результаты рис. 1 и 2 показы-
вают, что отличие в величинах эффективных заря-
дов в случаях монокристалла и межзеренной гра-
ницы растет с уменьшением температуры.

В связи с полученными результатами отметим,
что анализ экспериментальных данных по элек-
тромиграции, проведенный в [22], и результаты
[22] по моделированию экспериментов, выпол-
ненных в [23], также свидетельствуют, что абсо-
лютные значения эффективных зарядов в грани-
цах должны быть значительно меньше, чем в мо-
нокристаллических объемах. Укажем еще, что
результаты рис. 1, 2 при θ = 0 хорошо согласуются
с теоретическими исследованиями [24] по эф-
фективным зарядам ионов в монокристалличе-
ских сплавах.

Отметим также интересную особенность, сле-
дующую из результатов расчетов в случае примес-
ных ионов меди в межзеренной границе алюми-
ния. Как видно из рис. 1, их эффективный заряд

Рис. 1. Зависимость эффективного заряда иона меди
от температуры в межзеренной границе поликристал-
лического алюминия. Угол наклона межзеренной
границы: θ = 0° (монокристалл) – штрих-пунктир;
θ = 30° (текстура (111)) – пунктир, θ = 45° (текстура
(100)) – сплошная линия.
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при текстуре зерен (100), угле наклона границы
45° и при температуре Т ≈ 770 K проходит через
нуль. Этот эффект может оказаться полезным в
микроэлектронной технологии, поскольку при-
месь меди давно пытаются использовать для тор-
можения приводящей к отказам электромигра-
ции ионов алюминиевой металлизации [2]. Одна-
ко эффективность этого метода ограничивается
тем, что ионы меди сами подвержены электроми-
грации в межзеренных границах алюминия. Со-
гласно же полученным результатам (рис. 1) за
счет подбором углов наклона и текстур зерен в гра-
ницах можно было бы попытаться замедлить элек-
тромиграцию ионов медной примеси при рабочих
температурах и тем самым усилить ее влияние.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В настоящей работе впервые развита модель,
позволяющая рассчитывать эффективный заряд
собственных и примесных ионов в наклонной
межзеренной границе поликристаллического
металла как функцию параметров границы. Ве-
личина ионного эффективного заряда играет
большую роль в процессах электромиграции,
приводящим к отказам микро- и наноэлектрон-
ной металлизации.

В модели считается, что основной фактор, при-
водящий к различным значениям эффективного
заряда иона в границе и в монокристалле, связан
с отличием их атомных плотностей, от которых
зависят сила электронного ветра и локального
удельного сопротивления, определяющие вели-
чину эффективного заряда. С целью проведения
конкретных расчетов в работе улучшена методика
вычисления форм-факторов ионов, а также развит
подход, позволяющий связать атомную плотность
в наклонной межзеренной границе с углом ее разо-
риентировки и текстурой смежных зерен. Это, в
свою очередь, дает возможность рассчитывать за-
висимости эффективных зарядов ионов от пара-
метров межзеренной границы.

В рамках развитой модели в работе рассчитаны
эффективные заряды ионов алюминия и меди в
наклонной межзеренной границе алюминия, как
функции угла разориентировки границы, тексту-
ры образующих ее зерен и температуры.

Расчеты, как в случае ионов меди, так и алюми-
ния, показали, что в межзеренной границе абсо-
лютные значения эффективных зарядов меньше,
чем обычно используемые при моделировании
электромиграционных процессов. Эти результаты
согласуются с высказанными ранее феноменоло-
гическими соображениями относительно соотно-
шения величин эффективных зарядов в границах и
монокристаллическом объеме. Полученные тем-
пературные зависимости эффективных зарядов
показали уменьшение их величины в границе с
уменьшением температуры при различных углах
разориентировки границы и текстурах образую-
щих ее зерен. В частности, получено, что в опре-
деленных условиях эффективный заряд примес-
ного иона меди в алюминиевой межзеренной гра-
нице может обратиться в нуль.

Результаты работы могут оказаться полезными
для улучшения технологии изготовления и повы-
шения надежности функционирования элемен-
тов микро- и наноэлектронных схем.

Работа выполнена в рамках Государственного
задания Физико-технологического института
имени К.А. Валиева Российской академии наук
Минобрнауки РФ по теме № 0066-2019-0004.
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