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ЭЛЕКТРОНИКА 
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ПОВЫШЕНИЕ РАЗРЕШАЮЩЕЙ СПОСОБНОСТИ КВАДРУПОЛЬНЫХ 

МАСС-АНАЛИЗАТОРОВ ПУТЕМ ОПТИМИЗАЦИИ ФОРМЫ 
ИМПУЛЬСНОГО ВЫСОКОЧАСТОТНОГО НАПРЯЖЕНИЯ ПИТАНИЯ 

Представлены результаты исследований по разработке генератора 
высокочастотного напряжения для питания электродов квадрупольного 
масс-анализатора. Приведена методика расчёта траекторий движения 
заряженных частиц в трёхмерной ионной ловушке при использовании 
напряжения с изменяющейся скважностью с применением пакета программ 
«Фокус-ПРО». Преимущество методики заключается в том, что она 
позволяет без значительных затрат машинного времени определять 
параметры питающего напряжения (амплитуду, частоту и скважность), а 
также прогнозировать и корректировать основные параметры анали-
затора. 

Ключевые слова: высокочастотные электрические поля, диаграмма 
стабильности, траектории движения заряженных частиц, пакет программ 
«Фокус-ПРО, трёхмерная ионная ловушка, фильтр масс. 

Введение. Известные методы развертки 
спектров масс изменением амплитуды пере-
менного и величины постоянного напряжений, 
подаваемых на электроды масс-анализатора [1], 
и изменения частоты высокочастотного (ВЧ) 
напряжения [2] имеют существенные недос-
татки. При работе масс-спектрометра по пер-
вому способу основная трудность – это 
поддержание неизменным отношения a/q=2U/V, 
где a и q – безразмерные параметры в 
уравнениях движения заряженных частиц, U – 
величина постоянного напряжения, V - ампли-
туда переменного. При работе по второму 
способу сказывается влияние отношения τ/T, где 
τ – длительность фронтов импульсного ВЧ 
напряжения, прикладываемого к электродам 
масс-анализатора, Т – период повторения 
импульсов. Если величина τ остается постоянной 
(≈50 нс) во время развертки , то Т изменяется от 
0,8 мкс до  12 мкс при развертке спектра в 
диапазоне массовых чисел от 2 а.е.м. до 200 
а.е.м. При этом вершина первой зоны общей 
диаграммы стабильности смещается, и разре-
шающая способность масс-анализатора сущест-
венно (в 4 раза) снижается.  

Цель работы заключается в анализе воз-

можностей новых способов развёртки спектров 
масс в квадрупольных масс–анализаторах, пост-
роенных на основе трёхмерной ионной ловушки 
и монополярных фильтров масс. 

Методика расчёта. Из физических сообра-
жений следует, что при развертке спектров масс 
путем изменения скважности импульсного ВЧ 
напряжения питания S=T/t1 возможно добиться 
устранения указанных недостатков (t1– длитель-
ность положительной части ВЧ напряжения 
импульсной формы, подаваемой на электроды 
масс-анализатора). При этом существенным 
является получение аналитического выражения 
для закона изменения скважности как функции 
массового числа S=f(M). На ранних этапах 
развития масс-спектрометрии для решения диф-
ференциальных уравнений, описывающих дви-
жение заряженных частиц в электрических по-
лях сложной формы, использовались численные 
методы решения с применением алгорит-
мических языков программирования (Фортран, 
Паскаль, Делфи). На рисунке 1 показан 
результат расчёта смещения вершины общей 
диаграммы стабильности, приведённый в [3].  В  
настоящее время этот процесс как и многие 
задачи САПР, автоматизирован. Создан ряд 
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специализированных программ (SIMION, CPO и 
другие), которые позволяют сделать процесс 
расчёта более понятным и прозрачным для 
разработчиков масс-спектрометрической аппара-
туры. Нами был разработан пакет прикладных 
программ для моделирования систем элект-
ронной и ионной оптики «Фокус-ПРО» [4,5]. 
Программа организована как совокупность нес-
кольких модулей: Design (создание конструкции 
электронно- или ионно-оптической системы 
(ЭОС) и формы f(t) питающего напряжения, 
подаваемого на электроды динамической ЭОС), 
Field_Е (расчет электростатического поля мето-
дом граничных элементов), Field_M (расчет 
магнитного поля), Path_S (траекторный анализ 
статических систем), Path_D (траекторный 
анализ систем с переменным электрическим и 
постоянным магнитным полями). 

 

Рисунок 1 - Смещение вершины первой зоны 
общей диаграммы стабильности при питании 

электродов масс-анализатора 
напряжением импульсной формы 

Использование программы «Фокус-ПРО» 
обеспечивает проведение траекторного анализа 
систем с практически произвольной конфигу-
рацией электродов и с точностью, в предельном 
случае ограниченной только ошибками округ-
ления. 

Дополнительно подчеркнем, что  потенциал 
в каждой точке динамической ЭОС имеет вели-
чину U=Us(x,y)∙[U0+V∙sin(ωt)] при синусоидаль-
ном напряжении питания, U=Us(x,y)∙[U0±V] – 
при импульсном напряжении любой скваж-
ности и U=Us(x,y)∙[U0+V∙f(t)] – при напряжении 
произвольной заданной формы f(t), где U0 – 
масштабирующий множитель постоянной сос-
тавляющей электрического поля, V – масшта-
бирующий множитель (амплитуда) переменной 
составляющей электрического поля, Us(x,y) – 
распределение статического поля, рассчитанного 
с помощью процедуры Field_E.  

Результаты расчёта. На рисунке 2 в 
качестве примера представлены результаты чис-
ленного решения (средствами программного 
комплекса «Фокус-ПРО») дифференциальных 
уравнений, описывающих движение заряженных 
частиц в трёхмерной ионной ловушке, для 
значений массового  числа  М min=5 а.е.м., а на 
рисунке 3 – трёхмерный графический формат 
результатов расчётов. 

 
Рисунок  2 -  Результаты решения 

дифференциальных уравнений движения 
заряженных частиц в трёхмерной ионной ловушке 

для М=5 а.е.м., S=5 

 
Рисунок  3 – Трёхмерное представление 

траекторий движения заряженных частиц  
 в ионной ловушке 

Подробный расчет значений координат 
заряженной частицы с целью установления 
стабильности или нестабильности ее траек-
тории в диапазоне массовых чисел 2 – 
200 а.е.м. позволил получить необходимую 
для построения генератора развёртки графи-
ческую зависимость S=f(M). Полученную 
зависимость с погрешностью не хуже ±0.1 % 
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можно аппроксимировать аналитическим 
выражением: 

               S(M)=S0  – αthM,                  (1) 
где α - численный коэффициент, зависящий от 
значения разрешающей способности ρ=M/ΔM. 

Структурная схема генератора развёртки 
спектров масс. Приведена на рисунке 4. Аналог 
схемы был разработан, опробован и использован 
при создании хромато-масс-анализатора по про-
екту «Сток» [7]. Прибор предназначен для 
контроля параметров окружающей среды в 
условиях подвижных лабораторий.   

В структурную схему входят: квадруполь-
ный масс-анализатор типа «трёхмерная ионная 
ловушка» ТИЛ, задающий генератор ЗГ (пост-
роен на основе цифрового вычислительного 
синтезатора частот СЧ), управляемый от ПЭВМ 
через плату сопряжения ПС. На торцевые 
электроды ловушки подается переменное ВЧ 
напряжение, которое усиливается до необхо-
димого значения V=240 B с помощью выходных 
каскадов ВК ГВЧ. На центральный кольцевой 
электрод подается постоянное напряжение вели-
чиной U=109.1 В. Источник электронов управ-
ляется устройством формирования импульсов  
ионизации, которые и поступают на электрон-
ный источник через выходной каскад форми-
рователя импульсов ионизации ВК ФИИ. Для 
питания генератора ВЧ используются низко-
вольтный и высоковольтный источники питания 
НВИП и ВВИП. Задающий генератор работает в 
циклическом режиме [6]. 

 
Рисунок 4 - Структурная схема генератора ВЧ 

для питания электродов гиперболоидного  
масс-спектрометра, построенного на основе 

трёхмерной ионной ловушки 
Преимущества цифровых вычислительных 

СЧ при создании задающих генераторов для им-
пульсного ВЧ питания электродов квадруполь-
ных масс-анализаторов заключаются в следую-
щем. 

1. Высокая скорость перестройки синте-
затора по частоте. Минимальное время перек-
лючения составляет 50 нс.  

2. Малый шаг по частоте. При тактовой час-
тоте 400 МГц, ёмкости накапливающего сум-
матора n=32 бит шаг по частоте составит 
величину 0,0931 Гц, что обеспечивает на частоте 
1.26 МГц (М=2 а.е.м.) не менее 100 точек на 
массовый пик. 

3. Возможность программным способом 
осуществлять различные режимы сканирования 
спектров масс: а) с постоянной относительной 
разрешающей способностью ρ=q/∆q=const; б) с 
постоянной абсолютной разрешающей способ-
ностью ∆M=const; в) с постоянной скоростью 
развёртки γ=const; в) в режиме слежения за 
отдельными компонентами пробы. 

4. Возможность изменения скважности пита-
ющего импульсного ВЧ напряжения програм-
мным способом. 

Теоретическое значение относительной раз-
решающей способности при использовании 
цифрового вычислительного синтезатора частот 
AD9954 (f0=400 МГц,  N=14 бит - число разрядов 
цифроаналогового преобразователя, n=32 бит – 
число разрядов накапливающего сумматора, 
∆Tвых=1 нс – нестабильность временного поло-
жения фронта импульсного ВЧ питающего 
напряжения) может быть оценено следующим 
образом: 

ρ=qв/∆q=(Tвых/∆Tвых )2 =8∙102 , 
где qв – значение параметра Матье в вершине 
общей диаграммы стабильности  (рисунок 1), ∆q 
– ширина «полосы удержания» заряженных 
частиц Tвых=1/Fвых=0,8 мкс. 

Основные результаты работы  
► Показано, что задающий генератор ВЧ 

для питания электродов квадрупольных масс-
анализаторов, работающих с импульсной фор-
мой напряжения, целесообразно строить на 
основе цифрового вычислительного синтезатора 
частот, что обеспечивает существенное (в нес-
колько раз) увеличение разрешающей способ-
ности прибора.  

► На примере пакета программ «Фокус-
ПРО» показана эффективность компьютерного 
моделирования ионно-оптических систем с 
целью оптимизации параметров обеспечиваю-
щего радиоэлектронного оборудования, которая 
позволила определить оптимальную зависимость 
скважности импульсного напряжения от мас-
сового числа и достичь высокого (до 103) уровня 
разрешающей способности. 

► Получено необходимое для практики 
аналитическое выражение, связывающее опти-
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мальное значение скважности импульсного 
питающего напряжения с массовым числом. 

► Разработан и успешно испытан генератор 
развёртки спектров масс для квадрупольного 
масс-анализатора при импульсной форме ВЧ 
напряжения питания, в котором использован 
цифровой вычислительный синтезатор частот, 
управляемый компьютером. 
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В.В. Гудзев, М.В. Зубков, В.Г. Литвинов  
ОСОБЕННОСТИ ОПРЕДЕЛЕНИЯ ЭНЕРГИИ ИОНИЗАЦИИ 

РАВНОМЕРНО РАСПРЕДЕЛЕННЫХ ДЕФЕКТОВ 
В ПОЛУПРОВОДНИКОВЫХ БАРЬЕРНЫХ СТРУКТУРАХ 

Рассмотрен физический механизм перезарядки дефектов с глубокими 
уровнями – глубоких центров (ГЦ) при равномерном распределении их 
концентрации в базе диодной структуры. Получено выражение для 
вычисления энергии ионизации ГЦ в полупроводниковых барьерных 
структурах по данным измерений двух спектров релаксационной спект-
роскопии глубоких уровней (РСГУ), зарегистрированных при одной и той же 
постоянной времени релаксации для различных амплитуд импульсов напря-
жения опустошения. Приведен анализ экспериментальных результатов по 
апробации разработанной методики определения энергии ионизации ГЦ на 
примере диодов Шоттки Al/n-Si. 

Ключевые слова: энергия ионизации, глубокий центр, полупроводниковая 
структура.

Введение. Среди методов исследования де-
фектов с глубокими уровнями (ГУ) в полупро-
водниках в настоящее время наиболее распрост-
ранен метод РСГУ, известный также в англо-
язычной литературе как DLTS [1], имеющий 
максимальную чувствительность по концентра-
ции Nt и высокую разрешающую способность по 
энергии ионизации ГЦ. Существующие способы 
определения энергии иониизации и концент-
рации ГЦ по спектрам DLTS основаны на 
следующих основных допущениях [1, 2]: 

– время релаксации заряда ГЦ не зависит от 
напряженности электрического поля в области 
пространственного заряда (ОПЗ) барьерных 
слоев; 

– после окончания релаксационного про-
цесса перезарядки ГЦ барьерный слой представ-
ляет собой область с однородной плотностью 
объемного заряда глубоких и мелких центров, 
ионизированных в пределах всей ОПЗ; 

– концентрация ГЦ не превышает кон-
центрации основной легирующей примеси во 
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всех рассматриваемых случаях. 
В методе DLTS энергию ионизации ГЦ 

традиционно определяют по наклону графика 
Аррениуса, для построения которого требуется 
изучать температурную зависимость времени 
релаксации емкости полупроводниковой барьер-
ной (диодной) структуры или тока через нее. 
Температурное сканирование образца увеличи-
вает время проведения измерений [1]. Кроме 
того, график Аррениуса строится при различных 
температурах в допущении, что сечение захвата 
ГЦ σ не зависит от температуры. На самом деле 
σ может зависеть от температуры, что вносит 
дополнительную погрешность в определение 
энергии ионизации ГЦ.  

Снижение временных издержек на прове-
дение анализа и контроля дефектов в процессе 
производства полупроводниковых приборов 
является актуальной задачей. В связи с этим 
целью данной работы является разработка 
оригинальной методики определения энергии 
ионизации глубоких центров в полупровод-
никовых барьерных структурах с повышенной 
точностью анализа и меньшим временем про-
ведения эксперимента. Для этого необходима 
экспериментальная апробация полученных рас-
четных соотношений при изучении реальных 
полупроводниковых структур, отвечающих при-
веденным выше основным допущениям РСГУ. 

Теория. В качестве примера рассмотрим 
диод Шоттки с базой n-типа, содержащий один 
донорный ГУ с равномерным распределением 
концентрации Nt в базе и характеризуемый 
энергией ионизации Et. Предположим, что в 
равновесии (рисунок 1, а) ГУ Et целиком 
располагается под уровнем Ферми EF и 
полностью заполнен электронами, в том числе 
на поверхности. Это означает, что мы не учи-
тываем область начального истощения глубо-
кого уровня и толщина ОПЗ приблизительно 
совпадает с толщиной слоя неполной ионизации 
  [3]: 

0
2

0 )(2
ne

EE tF 
 ,  (1) 

где  – относительная диэлектрическая про-
ницаемость полупроводника; 0 – диэлектри-
ческая постоянная; n0 - равновесная концент-
рация электронов в зоне проводимости полу-
проводника; e – элементарный заряд. Такое 
допущение будет вносить определенную ошибку 
в расчет концентрации ГЦ, образующих энер-
гетические зоны ближе к краю зоны прово-
димости, но этой ошибкой обычно пренебрегают 
[2]. Кроме того, выдвинутое выше предпо-
ложение вполне обосновано для энергетических 

уровней, полностью находящихся ниже уровня 
Ферми, т.е. вблизи середины запрещенной зоны 
[1]. 

 

Рисунок 1 – Диаграмма диода Шоттки с базой  
n-типа 

На рисунке 1, б приведена зонная диаграмма 
диода Шоттки после приложения напряжения 
обратного смещения V. После приложения нап-
ряжения обратного смещения к диоду наблю-
даются следующие процессы: 1) эмиссия элект-
ронов с ГУ из той части базы, в которой 
энергетический уровень Et находится выше 
уровня  Ферми  (появляется  ток  генерации);    
2) смещение границы ОПЗ, вызванное релак-
сацией тока [1]. 

В соответствии с рисунком 1, б получаем, 
что область эмиссии носителей с ГУ имеет 
толщину δ = d1 – .  

В этом случае полный ток через полу-
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проводниковую барьерную структуру, равный 
сумме токов генерации и смещения, может быть 
вычислен из соотношения: 
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n  – множитель, учиты-

вающий эффект смещения границы ОПЗ в 
процессе релаксации тока [4]; S – площадь барь-
ерного контакта Шоттки; t – время переходного 
процесса; δ – толщина слоя ионизации ГЦ; VK – 
контактная разность потенциалов;  – время 
релаксации [4]: 
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где τ0 = 2τM = 0 согласно активационно-
дрейфовой модели перезарядки ГЦ [4] либо τ0 = 
= (n<T>NC)-1 согласно модели Шокли-Рида [1], 
где τM – максвелловское время релаксации в 
электронейтральной части базы диода,  – 
удельное сопротивление базы диода, k – пос-
тоянная Больцмана, T – абсолютная темпе-
ратура, n – сечение захвата электронов на ГУ, 
<T> – средняя тепловая скорость электронов, 
NC – эффективная плотность состояний в зоне 
проводимости. 

Если указанный релаксационный процесс 
повторяется периодически с периодом Т0, то 
выходное напряжение U токового варианта 
РСГУ-спектрометра: 

dtttFSmeNU
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где m - коэффициент передачи сквозного тракта 
РСГУ-спектрометра; )(tF  - взвешивающая 
функция спектрометра. 

В результате температурного сканирования 
полупроводниковой барьерной структуры, со-
держащей один ГУ, наблюдается характерный 
максимум (пик) выходного напряжения РСГУ-
спектрометра (рисунок 2). 

Амплитуда указанного пика зависит от 
амплитуды импульса напряжения обратного 
смещения. Очевидно, что с ростом напряжения 
обратного смещения возрастает толщина ОПЗ и, 
как следствие, – толщина слоя ионизации 
глубокого уровня δ. Как следует из формулы (4), 
при этом увеличивается амплитуда пика на 
спектре РСГУ. 

Определение концентрации ГЦ в токовом 
варианте метода РСГУ производится по ампли-

туде пика ∆U из соотношения [4]: 
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Рисунок 2 – Зависимость выходного 

напряжения РСГУ-спектрометра от температуры 

Запишем формулу (5) для двух случаев 
амплитуды напряжения импульсов обратного 
смещения V1 и V2 при b = 1 и  = 1 [4]: 
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При условии однородного распределения 
объемного заряда глубоких и мелких центров в 
ОПЗ: 
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откуда после преобразований имеем: 
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где d1(V1) и d2(V2) - толщины ОПЗ соот-
ветственно для амплитуды напряжения импуль-
сов обратного смещения V1 и V2. 

Из рисунка 1 находим, что:  
EF – Et = (EC – Et) – (EC  – EF) = Et – (EC – EF). (7) 

Используем известное из литературы соот-
ношение для расчета уровня Ферми [3]: 
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где Nдм – концентрация мелких доноров. 
Из формул (6), (7), (8) с учетом того, что все 

мелкие доноры ионизированы, т.е. n0 = Nдм, 
получаем:  
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При расчете Et величина Тmax соответствует 
температуре максимума пика на РСГУ-спектре 
(рисунок 2). При наличии в образце нескольких 
глубоких уровней всю информацию об их 
энергиях ионизации получаем в результате 
одного температурного сканирования при фик-
сированной постоянной времени настройки 
дискриминатора. Более подробно процедура 
вычисления энергии ионизации будет описана 
ниже. Для расчета плотности состояний в зоне 
проводимости NC применяют стандартную 
методику. Так, для кремния NC=5,5∙1015∙T3/2 [3]. 
Величины d1, d2, Nдм могут быть легко найдены 
из вольт-фарадных характеристик (ВФХ) диода. 

Эксперимент. Для экспериментальной ап-
робации разработанной методики определения 
энергии ионизации ГЦ проводились исследо-
вания методом токовой РСГУ [5]. Для РСГУ-
измерений использовали диод Шоттки Al/n-Si, 
содержащий моноэнергетический ГУ вблизи 
середины запрещенной зоны. На рисунке 3 
приведен РСГУ-спектр, полученный при пос-
тоянной времени дискриминатора 22,4 мс для 
различных значений напряжения опустошения. 

Рисунок 3 – Спектры токовой РСГУ диода 
Шоттки, соответствующие разным значениям 
напряжения опустошения: 1 – 0,5 В, 2 -  1,0 В,          

3 – 1,2 В, 4 – 1,5 В 

По наклону графика Аррениуса определили 
энергию ионизации донорного ГУ, которая сос-
тавила 0,56 эВ. Результаты измерений ВФХ 
указанной структуры были следующие. Зави-
симость 1/С2 = F(V) аппроксимировалась прямой 
линией с коэффициентом корреляции 0,99, что 
свидетельствует об однородном распределении 
концентрации “мелкой” легирующей примеси. 
Основные параметры образца по данным 
измерений ВФХ составляли: Nдм = 6,01015 см-3,   
d = 3,5∙10-5 см при нулевом обратном смещении 
на диоде. 

Для проверки предположения об однород-
ном характере распределения плотности объем-
ного заряда ГЦ были проведены измерения 

профиля концентрации. Для этого к образцу 
диода Шоттки прикладывали медленно изме-
няющееся напряжение обратного смещения и 
измеряли амплитуду пика РСГУ-спектра. Основ-
ные результаты указанных измерений приве-
дены в таблице. Рассчитанный профиль концент-
рации для уровня ЕС – 0,56 эВ свидетельствовал 
в пользу выбранной однородной модели рас-
пределения объемного заряда ГЦ. Разрешающая 
способность измерений профиля концентрации 
по координате определяется дебаевской длиной 
экранирования и составляет для указанной 
структуры около 80 нм. Погрешность измерения 
выходного напряжения РСГУ-спектрометра не 
превышала 10 % в процессе всех экспериментов. 
Для оценки применимости формулы (6) прове-
дем расчет энергии ионизации ГЦ. Используя 
данные строк 1 и 3 таблицы, получаем:           
∆U1 = 82 отн. ед.; ∆U2 = 62 отн. ед.; d1 = 6,1∙10-5 
см; d2=7,0∙10-5 см; Т = 271 К; из (6) получим      
ЕС – Еt=0,58 эВ, что согласуется с найденным 
выше значением 0,56 ± 0,02 эВ из графика 
Аррениуса. 
Экспериментальные результаты РСГУ измерений 
диода Шоттки Al/n-Si 

№ 1 2 3 4 
U, В 1,5 1,2 1,0 0,5 
Tmax, К 271 271 271 268 
∆U,отн.ед. 82 75 62 31 
λ∙105, см 2,96 2,96 2,96 2,97 
d∙105, см 6,98 6,44 6,06 4,96 
Θ 0,71 0,73 0,75 0,80 
Nt∙10-14, см-3  7,71 7,58 7,62 6,29 

Таким образом, формула (6) позволяет опре-
делять энергию ионизации ГУ по данным РСГУ-
измерений без построения графика Аррениуса. 
Методика заключается в следующем. В извест-
ный метод Лэнга [1] вводят дополнительный 
импульс напряжения обратного смещения с 
амплитудой V2 > V1 , причем |V2 – V1| >> kTmax/e. 
На исследуемую полупроводниковую структуру 
поочередно подают импульсы напряжения 
обратного смещения V1 и V2 (рисунок 4, а). 
После каждого импульса получают токовый 
релаксационный процесс (рисунок 4, б). Сигнал, 
пропорциональный этим процессам, умножают 
на опорный сигнал – взвешивающую функцию 
F1(t) (рисунок 4, в) и F2(t) (рисунок 4, г), причем 
F1(t) = F2(t), где время t отсчитывается от начала 
соответствующего импульса напряжения опус-
тошения. В результате производят селекцию по 
времени релаксации и определяют два значения 
амплитуды пиков РСГУ-спектра ∆U1 и ∆U2, 
соответствующих одной и той же постоянной 
времени релаксации и различной амплитуде 
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импульсов напряжения обратного смещения V1 и 
V2.  

 
Рисунок 4 – Временные диаграммы 

модифицированного метода Лэнга [5] 

Формулу (6) можно также использовать в 
качестве алгоритма расчета энергии ионизации в 
автоматизированных установках DDLTS [6]. 

Выводы. Разработана методика определения 
энергии ионизации равномерно распределенных 
дефектов в полупроводниковых барьерных 
структурах. Методика отличается повышенной 

экспрессностью измерений и точностью на 
уровне существующих аналогов. Применение 
рассмотренного способа определения энергии 
ионизации ГЦ позволяет сократить время 
проведения исследований в два раза и более. 
Погрешность измерения энергии ионизации ГЦ 
не превышает 0,03 эВ. Проведена экспери-
ментальная апробация разработанной методики 
на диоде Шоттки Al/n-Si с равномерным рас-
пределением в базе диода концентрации дефекта 
с глубоким уровнем ЕС – 0,56 эВ.  

Работа выполнена при финансовой под-
держке Министерства образования и науки РФ, с 
использованием оборудования регионального 
центра зондовой микроскопии коллективного 
пользования (РЦЗМкп) при ФГБОУ ВПО 
«РГРТУ». 
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УДК 531.781+681.586 

И.Е. Сырмолотнов, М.А. Агапова 

РАСЧЕТ СКОРОСТИ АКУСТИЧЕСКОЙ ВОЛНЫ  
В ДЕФОРМИРОВАННЫХ КРИСТАЛЛАХ  

Предложен алгоритм расчета скорости акустической волны в свобод-
ной и механически возмущенной среде с учетом физической нелинейности. 
Приведена блок-схема программы расчета изменения скорости ПАВ при 
воздействии компонентов однородной деформации для произвольного 
расположения геометрических и кристаллографических осей. Показаны 
графические зависимости изменения скорости ПАВ. Решение волнового 
уравнения ПАВ, распространяющейся в возмущенной среде, получено на 
основе нового подхода к решению с отдельным преобразованием модулей 
упругости второго и третьего порядков для идеализированного случая 
воздействия отдельных компонентов деформации на ПАВ. 

Ключевые слова: поверхностные акустические волны (ПАВ), скорость 
акустической волны, встречно-штыревые преобразователи. 

Введение. Теория релеевских (поверхност-
ных акустических) волн в свободных анизот-
ропных средах подробно и полно рассмотрена 
зарубежными и отечественными авторами. Пол-
ный список литературы приведен в работе [1]. 

Способность поверхностной акустической 
волны (ПАВ) изменять скорость под действием 
механической деформации вызывает растущий 
практический интерес. В настоящее время дан-
ный эффект деформационной чувствительности 
скорости ПАВ используется в стабильных гене-
раторах, а также в датчиках давления, дефор-
мации, силы, ускорения. В этой связи особую 
важность приобретает исследование потенциаль-
ного изменения скорости ПАВ в зависимости от 
любой деформации: растяжения-сжатия или кру-
чения. 

Важным при разработке устройств на ПАВ 
является обоснованный выбор допусков на раз-
меры и ориентацию звукопровода из монокрис-
таллов, поэтому представляет практический 
интерес определение точного значения скорости 
ПАВ для разных срезов и направлений распрост-
ранения. Решить эту задачу целесообразно 
аналитическим путем, поскольку эксперимен-
тальные исследования связаны с большими 
материальными затратами вследствие высокой 
стоимости кристаллов. 

В работе приведена полностью отработанная 
методика (алгоритм) расчета скорости ПАВ в 
кристаллах в свободном и деформированном 

состояниях на основе итерационного метода.    
Основным элементом систем управления и 

регулирования является первичный измеритель-
ный преобразователь – датчик, который опреде-
ляет точность, разрешающую способность, быст-
родействие всей системы. Особый интерес пред-
ставляют датчики с частотным выходным сигна-
лом, которые позволяют передавать информа-
цию дистанционно по радиоканалу. Они пред-
ставляют собой линию задержки или резонатор 
поверхностных акустических волн в электри-
ческой схеме генератора с частотой 100 -
1000 МГц.  

Цель работы – рассмотреть алгоритм рас-
чета скорости акустической волны в дефор-
мированных кристаллах, выявить, чем обуслов-
лено изменение скорости ПАВ, выбрать ряд 
оптимальных срезов кварца, кремния и ниобата 
лития с целью применения их в датчиках 
давления, ускорения, силы.  

Теоретические исследования. Поверхност-
ные акустические волны в пьезокристаллах 
описываются уравнениями теории упругости и 
уравнениями Максвелла с учетом тензорного 
характера модулей упругости второго и третьего 
порядков, пьезомодулей и анизотропии акусти-
ческих и механических свойств кристалла. 

Направление распространения волны, зада-
ваемое положением встречно-штыревых преоб-
разователей (ВШП) относительно кристаллогра-
фических осей (КГО) кристалла, принимаем за 
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ось 1 ; ось 3  образует внешнюю нормаль к 
плоскости пластины и направлена от поверх-
ности упругого чувствительного элемента (УЧЭ) 
в свободное пространство; оси 321 ,,   обра-
зуют правую тройку векторов. Начало системы 
координат находится на поверхности, где распо-
лагаются ВШП ПАВ, плоскость 31  перпен-
дикулярна к этой поверхности. 

Матрицы направляющих косинусов и взаим-
ное положение осей координат ВШП и КГО 
кристалла получены в работе [1]. Там же 
приведена подробная методика решения волно-
вых уравнений для ПАВ в возмущенной 
анизотропной среде. 

Волновое уравнение и уравнение для гра-
ничных условий ПАВ в возмущенной среде 
представим в виде (1), (2). В уравнения введены 
эффективные модули упругости второго поряд-
ка, учитывающие нелинейность среды. Разво-
рачивая по индексам суммирования тензорную 
форму записи в обычную, преобразуем волновые 
уравнения (1) для возмущенной среды к виду (3). 
Выражения для эффективных модулей упру-
гости приведены в распечатке программы [1]. 
Решение для волновых уравнений ПАВ в 
возмущенной среде записывается в таком же 
виде, что и для свободной среды. 
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где vtsrnmlki ,,,,,,,, индекс суммирования; 

 3,2,1j свободный индекс; U смещение 
механическое, связанное с упругой деформацией 
при распространении ПАВ;  электрический 
потенциал;  плотность материала; kije  – мат-

рица (тензор) пьезомодулей; ,Cijkl  ijklmnC  тен-
зоры модулей упругости второго и третьего 
порядков соответственно; ik  – деформации шес-
ти видов (тензор деформаций); kE – электричес-
кое поле; jl единичный тензор.  
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Здесь kkk ,, 321   – составляющие собст-
венного вектора корней волнового уравнения; 

33131211 d...d,d,d ; 3311 a,...,a ; 3311 n,...,n  – 
элементы матрицы направляющих косинусов, 
полученные в работе [1].   

Уравнение для граничных условий с учетом 
нелинейности можно записать в виде (4). 
Коэффициенты уравнения ijij qp ,  также содер-
жат линейные и нелинейные члены.  
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Блок-схема программы расчета изменения 
скорости ПАВ при воздействии компонентов 
однородной деформации для произвольного рас-
положения геометрических и кристаллографи-
ческих осей представлена на рисунке 1.     

 
Рисунок 1 – Блок-схема программы расчета 

скорости ПАВ в механически возмущенной среде 

Положение КГО определяется классом и 
группой симметрии кристалла, а геометрических 
– расположением ВШП ПАВ, то есть углами 

 , и   относительно основной системы коор-
динат. 

Для работы программы заданы (блоки 
1, 2):   ,,,,, углы, определяющие 
срез кристалла, направление распространения 
волны и шаг их изменения;  плотность иссле-
дуемого материала; модули упругости второго и 
третьего порядков для основной системы 
координат в виде массивов    6,6,6,6,6 mnpmn CС ; 
матрица направляющих косинусов  6,6Q ; на-
чальное и конечное значения скорости 10V и 20V ; 
величина относительной деформации k ; ин-
дексы S, . При расчете температурной 
стабильности необходимо задать температурные 
коэффициенты модулей упругости 

     6,6,6 )3()2()1(
mnmnmn TCTCTC  и 

     6,6,6 )3()2()1(
mnmnmn TSTSTS , температурные коэф-

фициенты расширения T  и диапазон темпе-
ратур T . Блок 3 – выбор тех модулей упру-
гости второго порядка, которые определяют 
величину скорости ПАВ, и приведение элемен-
тов матрицы констант упругости к новой  
системе координат. 

Блоки 4-14 – цикл поиска значения скорости 
ПАВ с точностью 510

V
V . Блок 4 – 

начальное значение скорости и шаг ее изменения 
для итерационной процедуры. Блок 5 формирует 
элементы определителя волновых уравнений для 
начального значения скорости и элементов 
преобразованной матрицы констант ijC  . Одно-
родная система уравнений (3) имеет нетри-
виальное решение, если определитель, состав-
ленный из коэффициентов, образующих собст-
венный вектор  , компоненты которого 
определяют амплитуды парциальных волн, 
равен нулю. Преобразование определителя 
приводит к уравнению 6-го порядка относи-
тельно фактора упругого затухания b . Блок 5 – 
вычисление коэффициентов указанного уравне-
ния, блок 6 – его решение. Решением уравнения 
являются 6 корней, которые в общем случае 
являются либо чисто действительными, либо 
комплексно-сопряженными. Для ПАВ рассмат-
риваются лишь те корни, которые находятся в 
нижней части комплексной плоскости, т.е. корни 
с отрицательной мнимой частью, т.к. только в 
этом случае парциальные волны 321 ,, VVV  зату-
хают с ростом расстояния от границы раздела 
твердой среды и свободного пространства. 
Таких корней в общем случае имеется три, и для 
каждого из них существуют три составляющие 
коэффициентов затухания, образующие собст-
венный вектор  . 

Блок 7 – упорядочивание корней по воз-
растанию мнимой составляющей. Блок 8 – 
коэффициенты затухания )(

3
)(

2
)(

1 ,, lll   для 
каждого значения фактора упругого затухания 

321 ,,: bbbb . Коэффициенты  3,2,1,)( jil
i , об-

разующие собственный вектор 


, определяют 
соотношение амплитуд парциальных волн. 

Блок 9 – вычисление определителя гранич-
ных условий, блоки 10 и 11 – изменение зна-
чения скорости на шаг и окончание цикла 
расчета для первого приближения скорости, 
блок 12 – выбор минимального по абсолютной  
величине значения определителя граничных 
условий для набора на 10 значений скоростей и 
соответствующих 310  значений b и  . В 
блоке 13 сужается интервал значений скорости с 
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целью последовательного увеличения точности 
(в 10 раз). Блок 14 определяет момент окончания 
итерационной процедуры при достижении 
требуемой точности расчета скорости ПАВ в 
свободной от механических напряжений среде. 

Блок 15 – выбор модулей упругости и расчет 
эффективных модулей упругости второго 
порядка. Блок 17 – вывод на печать значений 
скорости и ПАВ в свободной среде. Отладка 
программы проведена для варианта расчета 
скорости с учетом физической нелинейности. 

Блоки 19, 20 – изменение индекса дефор-
мации  от 0 до 6 и окончание процедуры 
расчета. Блок 21 – изменение величины модулей 
упругости 2-го порядка с учетом нелинейного 
члена  ijC  для данного индекса деформации  

  и величины 410
  . В блоке 22 при-

сваиваются новые начальные значения с целью 
сокращения процедуры поиска скорости ПАВ в 
нагруженной среде и увеличения точности 
( 610V

V6S  ). Блок 23 – печать новых 

значений модулей упругости ijC  , фактора b и 
скоростей kV , а также коэффициентов дефор-
мационной чувствительности скорости (ДЧС) 
ПАВ. Блок 25 – изменение среза кристалла или 
ориентации ВШП. 

При расчете составляющей температурной 
стабильности скорости ПАВ, связанной с вели-
чиной температурных коэффициентов модулей 
упругости 1-го, 2-го, 3-го порядков ( )(i

mnTC ), в 
блоке 3 осуществляется преобразование модулей 
упругости основной системы координат по 
формуле  
 

],TTC

TTCTTC1[CC
3)3(

mn

2)2(
mn

)1(
mnmnTmn




           (5) 

где T – диапазон температур. 
Поиск скорости по вышеописанной проце-

дуре осуществляется для двух наборов констант 
упругости ijC   и  

TijC  . Относительная разность 
скоростей определяет составляющую темпера-
турного коэффициента (ТК) скорости, связанную 
с температурным изменением модулей второго 
порядка. Для сложного напряженно-деформиро-
ванного состояния анизотропного УЧЭ необ-
ходимо учитывать все компоненты деформации 
и их изменение в диапазоне температур. 
Программная реализация алгоритма (рисунок 2) 
выполнена на языке ПЛ–1, приведена в работе 
[1]. В результате исследования выбран ряд 
оптимальных срезов кварца, кремния и ниобата 
лития с целью применения их в датчиках дав-

ления, ускорения, силы. Расчет скорости ПАВ 
проведен в свободной и механически возму-
щенной среде с учетом физической нелиней-
ности. 

 
Рисунок 2 – Блок-схема программы расчета 

скорости ПАВ в механически возмущенной среде с 
учетом физической нелинейности 

Для проверки корректности итерационной 
процедуры рассчитаны значения скорости ПАВ 
в свободной среде для срезов кварца. Получено 
хорошее совпадение результатов расчета (рису-
нок 3, таблица 1). Погрешность, не превышаю-
щая 5 % , объясняется влиянием пьезоэффекта, 
который не учитывался в расчетах, и разбросом 
значений модулей упругости второго порядка. 

 
Рисунок 3 – Скорость ПАВ в пьезокварце по 
результатам расчета (сплошные линии) и по 

данным других авторов  
(значения помечены  и ▲) 
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Таблица 1 – Значения скоростей ПАВ для 
некоторых срезов кварца по результатам расчета 
на ЭВМ (размерность – с

м ) 

 
На рисунке 4 показаны графические зави-

симости изменения скорости ПАВ в срезеZ (а) 
и есрезST  (б) кварца при воздействии на 
пластину однородных деформаций растяжения.  

 
Рисунок 4 – Влияние положения ВШП в плоскости 

срезаZ (а) и асрезST  (б) кварца на ТЧС ПАВ 
к нормальным компонентам однородной 

деформации: продольной  1К ,  
поперечной  2К  и вертикальной  3К  

Направление приложения деформации: про-
дольное  1 , поперечное  2  и вертикаль-
ное  3  относительно плоскости расположе-
ния ВШП. Положение ВШП в основной плос-
кости среза изменяется в интервале углов от 0  
до 180  с шагом 10 . Изменение скорости ПАВ 
обусловлено только изменением модулей упру-

гости, т.е. физической нелинейностью. Другие 
факторы в модели не учитывались. Как следует 
из полученных данных, изменение скорости 
ПАВ происходит в широких пределах. В Z и 

есрезST  более резко изменяется ДЧС ПАВ к 
продольной компоненте. В меньшей степени 
изменение положения ВШП влияет на ДЧС 
ПАВ к нормальной компоненте деформации. 

На рисунке 5 представлены результаты 
расчета изменения скорости ПАВ в зависимости 
от влияния составляющих сдвиговых дефор-
маций для асрезST  (а) и асрезY  (б) кварца. 

 
Рисунок 5 – Влияние направления 

распространения волны в плоскости 
асрезST  (а) и асрезY  (б) кварца на ТЧС ПАВ 

к составляющим деформации кручения вокруг 
продольной  4К  ,  

поперечной  5К   и вертикальной  6К   осей 

На рисунках 6, 7 показаны аналогичные 
зависимости для асрез128Y  и 40Y   
среза ниобата лития. Следует отметить большие 
изменения скорости в ниобате лития по 
сравнению с пьезокварцем при воздействии 
нормальных составляющих деформации ( 2,1  
в срезе40 Y  и 3,1  в есрез128Y  ). 
Данные, полученные для других срезов кварца, 
ниобата лития и кремния, приведены в [1]. 

Для срезов кварца, определяемых следую-
щими углами /10/90...0,0,90   , ДЧС 
ПАВ к продольной компоненте деформации 








1
V – отрицательна, а к поперечной 
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2
V – положительна. 

 
Рисунок 6 – Тензочувствительность скорости ПАВ 

к нормальным (а) и сдвиговым (б) компонентам 
деформации в есрез128Y 0   ниобата лития 

 
Рисунок 7 – Тензочувствительность скорости ПАВ 

к нормальным (а) и сдвиговым (б) компонентам 
деформации в  срезе40Y   ниобата лития 

Это позволяет применять указанные срезы 
кварца в дифференциальных датчиках механи-
ческих величин. В срезеX   кварца изменение 

скорости резко зависит от положения ВШП на 
плоскости ZOY . ДЧС ПАВ в различных срезах 
кварца как к нормальным, так и к сдвиговым 
деформациям одного порядка и не превышает по 
абсолютной величине 2,5 величин деформации. 
Выбор одноповоротных овсрезY   кварца 
проводим по критерию максимальной разности 
ДЧС к продольной и поперечной компонентам 
деформации. Наиболее интересным является 
срез  с углом поворота  105...60  и положе-
нием ВШП вдоль оси X   0 . 

Общее решение волнового уравнения ПАВ, 
распространяющейся в возмущенной среде, 
получено на основе нового подхода к решению с 
отдельным преобразованием модулей упругости 
второго и третьего порядков для идеализиро-
ванного случая воздействия отдельных компо-
нентов деформации на ПАВ. Это придает 
универсальный характер полученным результа-
там в отличие от работ, в которых анали-
зировался конкретный способ нагружения с наи-
более простой картиной распределения нагру-
зок: однородное растяжение – сжатие, чистый 
изгиб. 

Экспериментальные исследования. Хоро-
шее совпадение теоретических и эксперимен-
тальных результатов позволило разработать ряд 
конструкций ПАВ-датчиков, которые защищены 
авторскими свидетельствами №№ 830166, 
922556, 938069, 951089, 1161881, 1164565, 
1170851, 1270709, 1322817, 1360379, 1379656,  
1388717, 1400289, 1517548, 1528151, 1556343 и 
др. [2-4].  

Исследования данного направления акусто-
электроники продолжены и опубликованы в 
работах [5, 6], а также в диссертациях, патентах 
и статьях Баженова В.И., Богословского С.В., 
Лукьянова Д.П., Шевченко С.Ю., Карасевой 
Т.В., Труфановой Г.В. и др. в 2005-2010 гг., что 
является подтверждением актуальности и пер-
спективности датчиков на основе ПАВ [7-11]. 

Выводы 
1. Предложенный в алгоритме вариант пре-

образования координат удобен для анализа 
ПАВ-устройств. Третий поворот осей координат 
(блок 3) связан только с изменением положения 
ВШП в основной плоскости. 

2. Получены практические матрицы направ-
ляющих косинусов 33  и 66  (блоки 3 и 15 на 
рисунке 1). 

3. Получено общее решение численным ме-
тодом волнового уравнения ПАВ, распро-
страняющейся в возмущенной анизотропной 
среде, на основе нового подхода к решению с 
преобразованием модулей упругости второго и 
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третьего порядков отдельно, что придает уни-
версальный характер полученным результатам. 
Точное решение волнового уравнения получено 
с учетом физической нелинейности – измене-
нием модулей упругости второго порядка в 
деформированной среде. 

4. Полученные значения скорости ПАВ в 
свободной среде хорошо согласуются с экспе-
риментальными данными. 

5. Для срезаST  кварца экстремальные 
значения чувствительности скорости к продоль-
ным деформациям соответствуют углам 

 5040... ;  140130... , а минимальные 
0 ;  9585... .  
Для поперечных деформаций соответ-

ственно  50... ;  9585... ;  5545... ; 
135125... . 

6. Для сдвиговых компонентов (кручение) 
деформации наиболее предпочтительными яв-
ляются направления распространения ПАВ 
(положение ВШП в основной плоскости) –    

 4030...  ( срезST  ) и  2010...  
( срезY  ). 
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