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Развитие современных технологий получения кремния электронного и солнечного качества, включая тонкопленочные технологии, невозможно без теоретического анализа взаимодействия примесных элементов со структурными дефектами, возможности их пассивации и образовании электрически неактивных устойчивых структур. 
В рамках концепции «вынужденных» равновесий минеральных систем [1] адаптирован к легированным (допированным) полупроводниковым материалам термодинамический формализм описания эффектов концентрирования микропримесей дислокационными структурами [2] и собственными точечными дефектами с образованием упругих диполей [3] (вакансия+примесь и междоузельный атом+примесь). Количественной мерой эффектов является отношение К=Свал/Со, где Свал – валовая концентрация легирующего элемента и Со – концентрация чисто изоморфной формы. Рассмотрены три устойчивые дислокационные структуры: малоугловые границы (модель симметричной границы наклона, состоящей из рядов краевых дислокаций), плоские скопления краевых дислокаций и дислокационные сетки из краевых дислокаций. Схемы образования упругих диполей подразумевают следующие квазихимические реакции в кремнии: VSi + МеOKT = SiТЕТ или VSi + MeТЕТ = 0; ISi + МеOKT = SiТЕТ или ISi + MeТЕТ = 0, где VSi – вакансия кремния, ISi - междоузельный атом кремния, MeТЕТ и MeОКТ – легирующий элемент (B, P, Al и N) в тетраэдрической (ТЕТ) и октаэдрической (ОКТ) полости.

Численное моделирование эффекта концентрирования дислокационными дефектами показало, что наиболее сильно с ними взаимодействует бор. Например, коэффициент К достигает значения 4000 при комнатной температуре и следующих параметрах дислокационной структуры: расстояние между дислокациями в дислокационной стенке – 50 нм и размер блоков 2000 нм. С ростом температуры эффект сильно уменьшается и при 500оС составляет всего К=20; для фосфора, алюминия и азота он полностью отсутствует. Наиболее сильно концентрируют примеси дислокационные сетки. При температуре 500оС он значим для всех рассмотренных примесей, хотя по-прежнему на порядок выше для бора. 

Эффект «улавливания» микропримесей собственными точечными дефектами (вакансиями или междоузельными атомами кремния) проявляется только в области повышенных концентраций дефектов (более 1019 см-3). Равновесные тепловые вакансии даже вблизи температуры плавления (1017 см-3) не могут повлиять на механизм вхождения легирующих элементов в кремний. Однако избыточные неравновесные собственные точечные дефекты, возникающие при ионной имплантации, радиационном воздействии на поверхность кремния, при интенсивных механических и термических обработках материала, могут существенно увеличить валовое содержание примесей (до двух порядков величины по сравнению с изоморфной формой). 
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