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LA STRUCTURE DU COEUR DES DISLOCATIONS DANS LE SILICIUM CZ ETUDIEE PAR 

MICROSCOPIE ELECTRONIQUE 

A. Bourret, J. Desseaux-Thibault et F. Lançon 

Centre d'Etudes Nucléaires de Grenoble, Département de Recherche Fondamentale 

et de Physique du Solide, 85 X, 38041 Grenoble Cedex, France 

Résumé - Les images de diverses dislocations <011> par microscopie électroni­
que haute résolution de silicium CZ ont fourni des renseignements structuraux 
sur le coeur. Dans beaucoup de cas ces coeurs sont saturés par des impuretés 
oxygène qui vont jusqu'à former des cylindres de précipités sur certaines 
d'entre elles. 

Abstract - <011> dislocations in Czochralski (CZ) silicon have been investi­
gated by high resolution electron microscopy. Polycristals as well as deform­
ed materials have been observed. The core structure of 60° dissociated dislo­
cation, Frank, Lomer, stair rod and [l00]dislocations has been precised. The 
only pure and intrinsic structures are those of the 90° Schockley partial. For 
all others oxygen impurity segregation is evidenced : this segregation may 
modify the core structure as for the Lomer stabilizing a configuration which 
is different from the Hornstra model. The Frank and [100] dislocations contain 
a precipitate cylinder all along the <011> core axis. The precipitate phase 
has been identified to be coesite, a high pressure Si02 phase. 

I - INTRODUCTION 

La structure du coeur des dislocations dans les matériaux semiconducteurs de struc­
ture cubique diamant a fait 1'objet de nombreuses recherches depuis quelques années : 
des résultats marquants ont été obtenus en utilisant la microscopie électronique 
haute résolution (MEHR). Ceux-ci ont porté sur le silicium 11,2/, le germanium /3,4/ 
le CdTe /5/ et le CdS /6/. Ils ont montré que le coeur des dislocations était très 
peu étendu sauf dans le cas d'une dissociation où apparaissent alors deux partielles 
en général nettement séparées. L'intérêt actuel tient au fait que le coeur d'une 
dislocation forme un système unidimensionnel très particulier : le réarrangement 
électronique qui accompagne les fortes distorsions et les défauts de coordinence 
peut se traduire par l'apparition de liaisons reconstruites en chaîne linéaire /7/. 
Comme pour les spins magnétiques la notion de soliton le long de cette chaîne de 
liaisons reconstruites a été introduite récemment pour expliquer les propriétés de 
charge et de déplacement de ces dislocations /8/. Les reconstructions peuvent 
également se faire dans d'autres directions que la ligne de dislocation ; elles in­
duisent alors des distorsions en cisaillement importantes III. Pour l'instant 
cependant aucune approche théorique self consistente n'existe : réarrangeaient élec­
tronique et relaxation sont intimement liés mais il est difficile de les introduire 
simultanément dans un calcul de bandes. Aussi,- les seules tentatives de résolution 
des niveaux électroniques dus aux dislocations ont elles été faites en supposant la 
structure (donc l'emplacement des atomes) déjà connue /9/ : la situation choisie 
(30° non reconstruite) par Northrup et al. n'est d'ailleurs probablement pas la meil­
leure puisqu'il n'est pas tenu compte d'une reconstruction, tous les progrès théo­
riques actuels pour une meilleure évaluation des propriétés électriques des disloca­
tions (densité d'état, structure de bandes) passent donc actuellement par une meil­
leure connaissance préalable de la structure. 

Les propriétés de recombinaison, de luminescence et de frottement du réseau dépendent 
de manière critique des détails du réarrangement atomique au niveau du coeur. Ces 
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propriétés sont maintenant accessibles à l'expérience par cathodoluminescence /IO/, 
DLTS /Il/, photoconduction /12/ ou EBIC /13/ sur des dislocations isolées et bien 
caractérisées. 
Bien entendu, il subsiste cependant une ambiguité soulevée par Jaros et Kirton /14/. 
Les niveaux profonds détectés par les méthodes spectroscopiques sont-ils liés à la 
structure intrinsèque des dislocations ou à des défauts (solitons, défauts ponctuels, 
décrochements géométriques ou impuretés) ? Cette question, en particulier laprésence 
ou non d'impuretés, mérite qu'on s'y arrête et ne peut être 6lucidée que nar une 
observation directe du coeur de ces dislocations. 
Nous allons montrer en illustrant ceci sur plusieurs exemples, de dislocations obser- 
vées dans le silicium, les possibilités de la M E H R  et ses limites. 

II - LES DISLOCATIONS GLISSILES 

Les dislocations obtenues par déformation du silicium à haute température sont en 
général des dislocations à caractère vis ou des dislocations à 60" aliqnées le long 
de direction <110> [voir Dar exemple/l5/]. Les premières observations en faisceau 
faible ont montré que celles-ci étaient dissociées en partielles. Les distances 
moyennes de dissociation sont très dispersées dans ce genre d'échantillon car les 
contraintes locales, surtout lors des déformations à relativement basse température, 
peuvent être importantes et modifient sensiblement les largeurs de dissociation. 
Il arrive même que certaines dislocations à 60" soient non dissociées. Par contre, 
dans les sous joints des polycristaux obtenus par tirage Czochralski (CZ) la disper- 
sion des résultats est beaucoup moins grande. 
La mesure directe en V E H R  de ces largeurs de dissociation sur les dislocations à 
60' vues debout conduit à une valeur moyenne de : d 6 ~ 0  = 5.4+5 nm. ceci donne une 
énergie de faute intrinsèque de : Ysi = 62c7 mJ/m2. Ces valeurs autorisent 1 'étude 
expérimentale sénarée des deux partielles différentes 30' et 90" résultant de la 
dissociation. (Les dislocations vis n'ont pas reçu une attention spéciale jusqu'à ce 
jour car elles contiennent deux partielles à 30"). 
Plusieurs auteurs se sont attachés à résoudre la structure du coeur de la partielle 
à 30" /1,2,3/. Ils ont tous conclu à l'existence de la configuration "glissile". 
Cependant des résultats plus récents /16/ et une analyse plus détaillée des contras- 
tes expérimentaux montrent que cette conclusion doit être nuancée. La distance 
mesurée entre les paires d'atomes A et B (Fig. 1) est de 1.6 do (où do = 1/2 s110>), 
ce qui correspond très bien aux valeurs calculées dans un modèle atomique par 
Marklund /17/  en utilisant un potentiel de Keating aussi bien que la valeurde154 do 
calculée par Masuda et Kojima /18/ avec une apnroximation de liaisons fortes. 
Cependant, l'image de la colonne centrale C du modèle glissile n'est pas renroduite 
correctement par les images expérimentales, en particulier quand les atomes sont 
imagés en blanc. De plus, la sensibilité à la quantité exacte d'atomes dans la 
colonne centrale C n'est pas grande, de sorte que les seules conclusions sûres que 
nous ayions actuellement sont les suivantes : 
i) Il existe dans le coeur de la partielle 30" un nombre d'atomes équivalent à 
(110.5) colonne atomique. Ainsi, bien que la valeur moyenne corresponde à la confi- 
guration "glissile", il n'est pas nossible d'exclure la présence d'une pronortion 
relativement importante de défauts lacunaires ou interstitiels donnant localement 
à la dislocation une confisuration "shuffle" 
ii) la colonne d'atomes située dans le coeur a un contraste très perturbé (noint 
d'intensité très faible et allonoé entre A et B nour une imaqe où les atomes Sont 
blancs). C'est ainsi que les imaqes simulées avec un modèle incluant une distribu- 
tion de position dans le coeur entre A et B, sont assez nroches de l'exnérience. 
Ceci veut dire, ou bien que la position de la colonne C n'est pas bien définie 
(prisence des défauts lacunaires ou interstitiels), ou bien que des im~uretés vien- 
nent ségréger dans cette partie sans toutefois construire un ordre bien défini. 
Cette seconde hypothèse paraît la plus vraisemblable puisque toutes les autres disle 
cations de vecteur de Burgers plus imnortant ont montré leur sensibilité aux impu- 
r tés oxy è e. 17 ressor? aonc que la présence de défauts (lacunes, interstitiels ou impuretés) est 



t r è s  probable dans l a  p a r t i e l l e  à 30'. Cet te  conclusion vaut aussi  bien dans l e s  
échant i l lons  de Si CZ déformés que dans l e s  d i s loca t ions  de croissance de polycris-  
taux CZ. 
La d i s loca t ion  p a r t i e l l e  à 90" a  f a i t  l ' o b j e t  de t r è s  peu de travaux. Nos propres 
observations montrent que l e  con t ras te  obtenu y e s t  t r è s  reproduct ible  e t  correspond 
exactement à ce lu i  qui e s t  simulé à p a r t i r  du modèle de Plarklund /17/.  On d o i t  noter 
qu'une éventuel le  reconstruct ion des l i a i s o n s  l e  long de l ' a x e  <011> n ' e s t  pas dé- 
t e c t a b l e  en Y E Y R  car  l e s  déplacements qui en r é s u l t e n t  en project ion sont  t r è s  
f a i b l e s  (2.5 10- nm) e t  bien i n f é r i e u r s  à l a  réso lu t ion .  Les observations en f a i s -  
ceaux f a i b l e s  des d i s loca t ions  à 60° après  déformation montrent que l a  p a r t i e l l e  à 
90" n ' e s t  pas rigoureusement r e c t i l i g n e  e t  con t ien t  des décrochements : ceux-ci 
cependant son t  assez d i f f i c i l e s  à mettre  en évidence lorsqu 'on regarde l a d i s l o c a t i o n  
debout, ca r  i l s  in t roduisen t  des var ia t ions  de con t ras te  t r è s  f a i b l e s  quand l e u r  
nombre ne dépasse pas deux décrochements par 100 1 de lame. Ainsi ,  l a  p a r t l e l l e  à 
90" cont ien t  peu ou pas de défauts ,  mais présente souvent des décrochements géomé- 
t r i q u e s  simples (Fig.  2 ) .  
Ces observations sont  en p le in  accord avec l e s  r é s u l t a t s  de Messe1 e t  Alexander / i5 /  
qui montrent que l e s  p a r t i e l l e s  à 30" sont  beaucoup moins mobiles que l e s  p a r t f e l l e s  
à 90'. Les p a r t i e l l e s  à 30" contenant des défauts  dans leur  coeur, l a  formation de 
doubles décrochements e s t  plus  d i f f i c i l e .  A l ' i n v e r s e ,  sur  une p a r t i e l l e  à Ç O O ,  l e  
double décrochement e s t  f a c i l e  à former : sa v i t e s s e ,  plus grande, e s t  a l o r s  contrô- 
l é e  par l a  propagation des simples décrochements qui peuvent ê t r e  r a l e n t i s  par des 
défau ts  e x t é r i e u r s  donnant a i n s i  l 'apparence en zig-zag c a r a c t é r i s t i q u e  de c e t t e  
p a r t i e l l e .  

I I I  - LES DISLOCATIONS SESSILES 

111-1. La d i s loca t ion  de Lomer l e  long de 1011, e t  des plans de glissement (1Cû) a 
é t é  étudiée en d é t a i l  par Bourret e t  a l .  /4 / .  Ce type de d i s loca t ion  se  rencor~ t re  
auss i  bien dans l e s  sous j o i n t s  qu'après déformation. E l le  r é s u l t e  de I ' i n t e r a c t i o r  
e n t r e  deux d i s loca t ions  à 60' de plan de glissement d i f f é r e n t  pour former ce qu'on 
appe l le  un blocage de Lomer-Cottrell : l a  configurat ion d'un te1 blocaqe a v a i r  
jusqu 'à  nos observations toujours  é t é  prévue comme é t a n t  dissociée en plusieurs  
p a r t i e l l e s .  Les d i s loca t ions  d ' i n t e r f a c e s  des matériaux II1.V peuvent éqalement 
r é a g i r  pour donner des d i s loca t ions  de Lomer /19/. 
Les observations dans l e  s i l i c ium CZ,  comme dans l e  germanium, on t  montré que c e t t e  
d i s loca t ion  n ' é t a i t  pas d i ssoc iée  e t  a v a i t  une s t r u c t u r e  de coeur compacte. Une c a r t e  
complète des posi t ions atomiques autour du coeur a  pu ê t r e  dressée avec une rssolu-  
t i o n  de l ' o r d r e  de I 0.025 nm. Com~arées aux oosi t ions calculées  par l a  théor ie  
é l a s t i q u e ,  l e s  posi t ions a i n s i  déduites s e  révèlent  d i f f é r e n t e s  à l ' i n t é r i e u r  d'une 
zone de rayon 0.6 nm, c ' e s t  à d i r e  3 do .  Cet te  zone que nous définissons corfinle é t a n t  
c e l l e  du coeur con t ien t  20 atomes pgr période l e  long de l a  d i s loca t ion .  La tendance 
générale  des posi t ions r é e l l e s  e s t  de respec te r  l e s  longueurs des l i a i s o n s  d 'une 
meil leure façon que ne l e  l a i s s e r a i t  prévoir  l a  théor ie  é l a s t i q u e .  L'image présente 
toujours  une asymétrie c a r a c t é r i s t i q u e  qui élimine l e  modèle simple contenant deux 
cycles  d'atomes 5-7 superposés /20/.  Un modèle plus compliqué a  donc é t é  proposé, 
pour lequel l ' accord  e n t r e  images simulées e t  expérimentales e s t  s a t i s f a i s a ~ t .  Ce 
dern ie r  con t ien t  une pa i re  d'atomes en posi t ion de f a u t e  e t  des l i a i s o n s  non saturées 
à recons t ru i re  (Fig.  3 ) .  
La reconstruct ion i n t r o d u i t  une énergie  importante de c i sa i l l ement ,  aussi  i l  e s t  pos- 
s i b l e  que l a  configuration asymétrique s o i t  en f a i t  s t a b i l i s é e  par des impuretés dont 
nous savons q u ' e l l e s  a f f e c t e n t  plus ou moins ces d i s loca t ions .  Pour c l a r i f i e r  c e  
point ,  nous avons procédé à des ca lcu ls  d ' énerq ie  des diverses  s t r u c t u r e s  sur  o r a i -  
nateur .  
La méthode employée pour l e s  ca lcu ls  de simulation e s t  relativement s i m i l a i r e  à c e l l e  
u t i l i s é e  par Narklund /17/. E l le  cons i s te  à déplacer l e s  atomes de coeur de manière à 
minimiser l e u r  énergie p o t e n t i e l l e .  Le potent iel  interatomique u t i l i s é  e s t  ce lu i  de 
Keating, qui dépend de deux paramètres, a ,  l e  oaramètre d'élongation de l a  l i a i s o n  
covalente, B ,  l e  paramètre d ' o r i e n t a t i o n  anqulaire  de c e t t e  l i a i s o n .  Les valeurs 
respect ives de a e t  6 ont  f a i t  récemment l ' o b j e t  de controverses ,  aussi  avons nous 
choisi  deux s é r i e s  de valeurs .  Les valeurs  classiques de a 18.50 N / m ,  B = 13.81N/m 
donnees par YARTIN /21/ (potent iel  1) e t  l e s  valeurs plus recentes  de a = 51.51 N/P, 
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8 = 4.70 N/si données par BAEAFF et al. /22/ (potentiel II), qui tolèrent des distor- 
sions angulaires beaucoup plus facilenient que le potentiel 1. Ce potentiel empirique 
est certes criticable : il n'est valable que pour de faibles déformations et surtout 
i l  suppose que chaque atome reste tetracoordonné. Les liaisons pendantes non recons- 
truites sont ainsi difficiles à prendre en compte à moins d'introduire des atomes 
virtuels. Dans le cas d'une dislocation de Lomer cependant des reconstructions le 
long du coekr sont assez faciles à imaginer. Deux modèles ont été considérés : le 
modèle de Hornstra (A)et le modèle à coeur asymétrique (B). Pour le modèle A la 
reconstructior: estevidente et donne les cycles 5-7 d'atomes. Pour le modèle B la 
reconstruction aeut se faire facilement entre les atomes a, b et c, d avec deux 
configurdtions différentes : la configuration chaise (Bl) et la configuration bateau 
1 0 3 '  
t u L / .  

La figure 4 montre les configurations de coeur pour les modèles A et B2 avant rela- 
xation (positions données par fa théorie élastique) et après relaxation avec le 
potentiel I I ,  les atomes périphériques ayant été maintenu fixes. Les énergies cor- 
respondantes figurent sur le tableau 1. De cette étude, il ressort les points sui- 
vasts : i) la configuration d'énergie la plus basse est celle de Hornstra (A), quel 
que soit le ~otentiel utilisé. i i )  vient ensuite la configuration B2 bateau, d'éner- 
gie 70 % plus élevée. Pour cette configuration d'importafits déplacements le long de 
<011> ont lieu pour la paire d'atomes b, c, qui entraînent les atomes voisins. De 
pius, comme cela a été remarqué expérimentalement la relaxation conduit à rendre les 
longueurs des liaisons plus proches de la valeur normale du cristal parfait. La forme 
du cycle à 6 atomes est cependant plus circulaire sur le modèle calculé que sur 
i'image expérimentale : la distance entre les paires d-e est de 0.61 nm (exp) au lieu 
de 0.52 nm fcalc). iii) la configuration B doit être stabilisée par d'autres facteurs 
tels que des impuretés. 11 est en effet possible d'introduire des atomes d'oxygène 
daris la partie du coeur correspondant aux reconstructions. Ceci permettrait un rela- 
cheaent des contraintes de cisaillement et pourrait stabiliser la structure asymé- 
trique (8). Les différences de position qui subsistent sur les paires d et e pour- 
raient s'erpliquer par l'introduction d'atomes supplémentaires d'oxyqène qui ten- 
draient d écarter ces naires. 
Ains; 1 'inactivité électrique des dislocations de Lomer /19/ s'explique bien par le 
fait que les liaisoris sont reconstruites ou saturées par des impuretés. De plus, 
1 'énergie de coeur contrôle ici complètement la faculté qu'a une dislocation à se 
dissocier en blocage de Lomer Cottrell. Bien qu'élastiquement favorable cette disso- 
ciation ne se fait pas car l'énergie de coeur des trois partielles créées serait 
trop élevée. 
111-2. La dislocation de Frank (Fig. 5)de vecteur de Burqers 1/3+11> est très souvent 
observée dans les sous-.joints des polycr~staux de SI CZ bruts de tiraqe. Elle est 
toujours associée à d'aütres partiéllës pour former des c~nfi~urations complexes 
associant 3 partielles de Frank ou des partielles de Schockley à 90°/23/ identiques 
à celles observées dans le germanium. On retrouve éqalement cette dislocation dans 
Tes boucles fautées produites après précipitation d'oxygène dans Si /24/ ou en bor- 
dure des fautes d'empilement extrinsèques dues à la croissance d'oxyde / 2 5 / .  C'est 
dire son importance pratique. doit cependant dis quer les Frank bordant une 
faute intrinsèque !acunair (PB OU interstitielle de celle bordant une faute 
extrinsèque interst~t~elle T3). 11 existe également une Frank bordée d'une faute 
extrinsèque d'un côté et d'une faute intrinsèque de l'autre ( 4 ) .  La Frank n'a jamais 
été observée pure : elle contient un cylindre de matière ségrégée que nous avons 
attribué à ?'oxygène. ia taille de ce cylindre dans toutes les dislocations detirage 
est de l'ordre de d = 9.7 nrn et le coeur contient environ 4 atomes d'oxygène par 
période le long de <011>/26/. La configuration hypothétique des dislocations deFrank 
pures contient des cycles 5-7 d'atomes avec reconstruction identique à une partielle 
90' sauf dans le cas de la Frank (4) qui, très perturbée, doit être facile àattaquer 
et sur lequel l'oxygène doit pouvoir se fixer facilement . C'est en effet celle-ci 
qui présente la décoration maximum (d = 0.9 nm). Une fois amorcée la nrécipitation 
est favorisée par le relâchement de contrainte qu'elle entraîne /27/. 
111-3. La dislocation [ ? O @ ] .  Cette dislocation un peu particulière résulte de 
1 ' intersection de deux3fauteç d'empilement intrinsèques et provient par exemple de 1 a 
dissociation suivante : (Fig. 6 )  ' [ P I T I  - + [ i l I l  + [ 2 1 T 7  + 1 [ b o l  
2 3 



E l l e  présente un i n t é r ê t  p a r t i c u l i e r  au niveau s t r u c t u r a l  ca r  e l l e  donne des images 
expérimentales t r è s  reproduc t ib les  e t  t r è s  simples. Il y  a  en p a r t i c u l i e r  une remar- 
quable symétr ie  par  rappor t  au p lan [ZOO]. De plus, comme pour l e s  p a r t i e l l e s  30' ou 
90°, il e s t  f a c i l e  de t e s t e r  s i  l ' i n t e r p r é t a t i o n  des images es t  co r rec te  en regardant 
l e  contraste des fautes d'empilement adjacentes qui  n ' o n t  pas l a  même symétr ie l o r s -  
que l e s  atomes sont blancs ou n o i r s  /1/. Les images expérimentales de ces observa- 
t i o n s  comportent une p a r t i e  où l'emplacement des atomes n ' e s t  nas résolu.  La s t ruc -  
t u r e  observée é tan t  t r è s  reproduc t ib le  une f o r t e  s t a b i l i s a t i o n  par réarrangement 
é lect ron ique ou absorpt ion s é l e c t i v e  d' impuretés d o i t  a v o i r  l i e u  sans que nous puis-  
sions actuel lement l a  p réc ise r .  
111-4. La d i s l o c a t i o n  [ 1 0 0 ] .  Ces d i s l o c a t i o n s  n ' e x i s t e n t  que dans l e s  sous j o i n t s  
(1"  à 5a). E l l e s  se présentent dans l e  s i l i c i u m  sous p lus ieurs  formes correspondant 
à l a  forme non d issoc iée e t  aux d issoc ia t ions  suivantes /28/ : 

1 [ T O O I  - [ i T i l  + ; [21Tl 

ou i i o o i  - $ [ i i i i  + ~ r i o o i  3 + i r i i i  

La forme non d issoc iée n ' e s t  vraisemblablement pas s tab le  p u i s q u ' e l l e  e s t  i o u j c u r s  
t r è s  décorée e t  c o n t i e n t  un grand c y l i n d r e  de mat ière ségrégée : <1 s ' a g i t  d'une 
phase p a r t i c u l i è r e  haute pression de Si02, l a  coes i te .  Le c y l i n d r e  a  une t a i l l e  
constante e t  b ien reproduc t ib le  de d  = 2,O nm e t  il c o n t i e n t  env i ron 40 atomes 
d'oxygène par période l e  long de <011>. L ' i d e n t i f i c a t i o n  de l a  phase coes i te  s ' e s t  
f a i t e ,  d'une Dart, par analogie avec l e  cas du germanium qui  présente des s t ruc tu res  
isomorphes, d ' a u t r e  u a r t  par s imu la t ion  d'image en u t i l i s a n t  l a  p r o j e c t i o n  l e  longde + 
a de l a  s t r u c t u r e  coes i te  (BOURPET e t  a l . ) à  p a r a î t r e ) .  Les formes dissociées par 
contre produisent des p a r t i e l l e s  dont l e s  p ropr ié tés  sont ident iques aux p a r t i e l l e s  
semblables observées sur  l e s  aut res d i s l o c a t i o n s  ( s t r u c t u r e  e t  s e n s i b i l i t é  à l ' o x y -  
gène). 

I V  - CONCLUSION 

L 'étude des d is loca t ions  par M EH R a  révé lé  q u ' i l  é t a i t  assez r a r e  d'observer l e s  
s t ruc tu res  in t r insèques de coeur. Seules l e s  p a r t i e l l e s  à 90" de Schockley semblent 
dénuées d' impuretés : l e s  pos i t i ons  des atomes correspondent a l o r s  aux modèles ato-  
miques. Dans l a  p a r t i e l l e  à 30" nous avons mis en évidence une colonne atomique 
assez perturbée par  l a  présence de défauts (ponctuels ou impuretés ?). Pour toutes 
l e s  aut res d i s l o c a t i o n s  il n ' a  pas é t é  poss ib le  d'observer des s t ruc tu res  i n t r i n -  
sèques dans l e  s i l i c i u m  CZ. Dans l a  d i s l o c a t i o n  de Lomer b ien  qu'assez fa ib lement  
décorée, une p a i r e  d'atomes en pos i t i ons  de fau te  e s t  vraisemblablement s t a b i l i s é e  
par des impuretés. Les d is loca t ions  de Frank e t  [ l o o ]  comportent dans U V  c r i s t a l  b r u t  
de t i r a g e  un c y l i n d r e  de mat ière p r é c i p i t é e  que nous avons i d e n t i y i é  comme é t a n t  l a  
coes i te  phase SiO, haute pression. L 'é tude de s i 1  i c ium beaucoup p lus  pur ( fus ion de 
zone) s e r a i t  sans doute prometteuse pour accéder aux s t ruc tu res  de coeur in t r insèque .  
Cependant on s ' é l o i g n e r a i t  aussi des condi t ions prat iques d ' u t i l i s a t i o n  du s i l i c i u m .  
La p r i s e  en compte des e f fe ts  des impuretés apparaf t  a i n s i  comme pr imord ia le  m u r  
tous l e s  défauts  de croissance. Quelques r é s u l t a t s  p ré l im ina i res  nous on t  montré 
q u ' i l  en e s t  de même pour l e s  défauts qui  r é s u l t e n t  de t ra i tement  thermique. A ins i ,  
il f a u t  ê t r e  par t i cu l iè rement  prudent pour i n t e r n r é t e r  l e s  r é s u l t a t s  des mesures 
é lec t r iques  ou spectroscopiques car  l a  présence d' impuretés peut t r è s  b ien  nrodi f ier  
complètement l e s  niveaux d 'énerg ie profonds dus au coeur d'une d i s l o c a t i o n  i n t i i n -  
sèquement pure. 
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Tableau 1. Energie t o t a l e  du coeur de l a  d i s l o c a t i o n  de Lomer ca lcu lée  avant -- 
r e l a x a t i o n  (E,) e t  après r e l a x a t i o n  (ER). Cette énergie e s t  donnée pour 
69 atomes par période, do, l e  long de l a  d i s l o c a t i o n .  

Conf igurat ion 1 Pot 1 /21/ 1 Pot 2 1221 

2.47eV(Eo = 7.12eV) 

5.40eV (52.62eV) 

4.19eV (52.62eV) 

Symétrique (A) 

Asymétrique B1 (chaise) 

Asymétrique B2 (bateau) 

1 

ER =4.73eY(Eo=5.50eV) 

10.76eV (57.44eV) 

8.27eV (57.44eV) 



Fig. 1 Partielle à 30" projetée selon [ O 1  11. a/bdodèle de la configuration glissile 
avec une colonne atomique en C. b/c/Images expérimentales à 200 keV (résolution 0.25 
nm, épaisseur 10 nm) pour deux défocalisations avec atomes respectivement noirs et 
blancs. d/Modèle projeté qui donne le meilleur accord entre les images simulées c/ et 
f/ et les images expérimentales b/ et c / .  La colonne C se compose en fait d'atomes 
dont la position (et la nature) est mal définie. 

30" partial dislocation projected along [ O r  i 1. a/Glide configuration. b/c/ 
Experimental images using H R E ?I at 200 keV ; resolution 0.25 nm ; specimen thickness 
10 nm ; two defocussing distances giving black or white atoms. The projected mode1 d/ 
fits the experimental images when compared to the simulated images e/ and f/. The 
atomic column C is in fact composed with randomly located atoms between pairs A andB. 
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Fig. 2 P a r t i e l l e  à 90° p ro je tée  se lon 101  11. a/?lodèle de Yarklund. b/ e t  c/Images 
expérimentales comparées aux imaqes simulées d/ e t  e/ Dour deux dé foca l i sa t ions  don- 
nant des atomes n o i r s  ou blancs, 200 keV, épaisseur % 8 nm. 

90" p a r t i a l  d i s l o c a t i o n  p ro jec ted  along [ O i i ] .  a/ Marklund model. b/ and c/  
Experimental images a re  compared w i t h  the simulated ones d/ and e/ a t  twodefocussinq 
distances g i v i n g b l a c k o r  whi te  atoms - 200 keV - specimen thickness 8 nm. 

Fig. 3 Schéma des modèles atomiques de Hornstra A/ e t  c e l u i  proposé par BOURRET e t  
nB/ pour une d i s l o c a t i o n  de Lomer. Les pos i t i ons  atomiques déduites des images 
haute r é s o l u t i o n  expérimentales sont f i gu rées  en C/  : e l l e s  se rapprochent du 
modèle B/. 

Two d i f f e r e n t  core models o f  the Lomer d i s l o c a t i o n  due t o  Hornstra A/ and 
BOURRET e t  a l .  B/. The atomic pos i t i ons  as deduced from the  HREV experimental 
images are reproduced a t  C / .  



non relaxé relaxé 

Fig. 4 Configurations de coeur calculées en utilisant un potentiel de Keating pour 
les deux modèles A et 82 de la dislocation de Lomer. Les schémas non relaxés corres- 
pondent aux positions initiales données par la théorie élastique. Les ~ositions rela- 
xées correspondent à l'état d'énergie potentielle minimale. La représentation est une 
section à la cote z=0.25 do qui coupe des sphères centrées sur chaque atome et ayant 
pour diamètre la distance interatomique. La relaxation le lonq de 1 'axe de la dislo- 
cation <011> est apnarente pour le modèle B2. 

Calculated core configurationsof models A and B for the Lomer dislocation. 
Unrelaxed positions corresponds to elastically calculated atom lccation. The minimum 
energy configuration is the relaxed one. The representation is a section at z=0.25d0 
which cuts spheres centered at atoms with diameters equal to the interatomic dis- 
tance. Relaxation along 1011> is evidenced by circle radius variation for mode1 B2. 
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Fig. 5 La dislocation de Frank sous ses quatre formes observées expérimentalernent.(l) 
bordant une faute intrinsèque lacunaire;(2)bordant une faute intrinsèque intersti- 
tielle ; (3)bordant une faute intrinsèque interstitielle ; (4)bordée par des fautes 
intrinsèque et extrinsèque. Les modèles proposés correspondent à des dislocations 
"pures". 

The Frank dislocation four forms as observed experimentally.(l)vacancy in- 
trinsic stacking fault ; (2)interstitial intrinsic fault ; (3)interstitial extrinsic 
fault; (4)between intrinsic and extrinsic faults. The prooosed models correspond to 
dislocations. 

Fig. 6 La dislocation 1/3[1001 vue à deux défocalisations différentes et l'emplace- 
ment schématique des atomes. La partie centrale est difficile à préciser car les 
atomes n'y sont pas résolus. 
The 1/3[1001 dislocation observed at two defocussingdistances and schematic location 
of atoms. The central part is difficult to precise as atorns are not resolved. 




