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Развита простая, но нелинейная по концентрации дефектов модель контакта металл-полупроводник,

когда барьер Шоттки формируется поверхностными дефектными состояниями, локализованными на границе

раздела. Показано, что учет нелинейной зависимости уровня Ферми от концентрации дефектов ведет при

низких концентрациях дефектов к повышению барьера Шоттки на 15−25%. Рассчитанные значения высоты

барьера используются для анализа вольт-амперных характеристик структур n-M/p-(SiC)1−x (AlN)x . Результаты

расчета сопоставляются с экспериментальными данными.

1. Введение

Высота потенциального барьера Шоттки 8B на кон-

такте металл-полупроводник является важнейшим па-

раметром диодов Шоттки, полевых транзисторов и

других элементов (приборов) силовой электроники с

поверхностно-барьерными структурами. В том числе,

это структуры металл (M : Al, Ti, Cr, Ni, Mo, Au)−твер-

дый раствор карбида кремния (SiC)1−x (AlN)x , в част-

ности пленки структур n-Al/p-(SiC)1−x(AlN)x [1,2]. Рас-
чет высоты барьера 8B для Al/n-(SiC)1−x(AlN)x по

обобщенной теории Бардина и Шоттки-Мотта [3] не

дал надежного согласия с экспериментами в области

малых плотностей поверхностных состояний [2]. Одна-
ко ранее в работах [4,5] была предложена довольно

простая модель контакта металл (M)-полупроводник
(n-4H-SiC) с локализованными на границе раздела по-

верхностными состояниями дефектов Ei (БШ-1 модель).
При этом вольт-амперные характеристики (ВАХ) диодов
Ni/4H-SiC (x = 0) c барьером Шоттки (БШ) хорошо

согласуются с данными экспериментов [1]. В настоящей

работе развита модель БШ-1 [4–6], в которой учтены

нелинейные по концентрации дефектов слагаемые [6–8]
(БШ-2), приведены результаты моделирования и рас-

четов высоты барьера Шоттки на контакте металл-

твердые растворы карбида кремния (SiC)1−x(AlN)x раз-

личного состава x . Рассчитаны ВАХ диодов типа

n-M/p-(SiC)1−x(AlN)x как функции различных парамет-

ров теории (V — напряжения электрического поля, T —

абсолютной температуры, Ex
g — ширины запрещенной

зоны, x — состава твердого раствора, Ni — плотности

(концентрации) изолированных состояний дефектов на

единицу поверхности, Ei — энергии поверхностного

локализованного состояния дефекта). Результаты расче-

тов сопоставляются с экспериментальными данными для

пленок структур n-M/p-(SiC)1−x (AlN)x .

2. Модифицированная модель барьера
Шоттки

Рассмотрим модель барьера Шоттки с локализо-

ванными в области контакта состояниями дефектов

(БШ-1 [4,5]), но в более высоком (нелинейном)
по концентрации дефектов (Ni = c · 1013 см−2 · эВ−1;

c = 0−30, где удобный параметр —
”
концентрация“

в единицах 1013 см−2 · эВ−1) приближении. В этом

подходе наряду с концентрацией дефектов Ni вводят-

ся числа заполнения nx (c), определяемые видом га-

мильтониана системы. Такой подход дает более вы-

сокие значения барьера Шоттки и при малых Ni

(Ni < 1013 см−2 · эВ−1 [9,10]) ведет к лучшему, чем клас-

сическая формула Бардина, Шоттки-Мотта, согласию с

данными опытов. В этой модели высота барьера 8x
B

определяется формулой [4,6]

8x
B(c) = 8m + 18x(c),

18x(c) = 4π(e2/4πε0ε)λNi nx(c). (1)

Здесь 8m — работа выхода из металла, χ — электронное

сродство, 18x(c) — потенциальный барьер на контакте

за счет туннелирования электронов между металлом и

локализованными квазиуровнями (состояниями Ei), λ —

толщина двойного слоя с диэлектрической проницаемо-

стью ε0ε, Ni — плотность изолированных состояний

дефекта, nx (c) — число заполнения локализованного

квазиуровня Ei с полушириной Ŵ = πpU2 (U — энергия

гибридизации металлических и локализованных состо-

яний), p — постоянная, по предположению, плотность

состояний металла, EF — уровень (энергия) Ферми. То-

гда полупроводник, находящийся в контакте с металлом,

характеризуется поверхностными дефектными состояни-

ями |d〉, энергии которых Ei лежат в запрещенной зоне.

Взаимодействие уровня |d〉 с металлом при этом может
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быть описано гамильтонианом Андерсена, в наиболее

простой версии имеющим следующий вид [4,6]:

H =
∑

k

εkc+
k ck + Ei d

+
i di + U

∑

k

(c+
k di + hc). (2)

Здесь εk — энергия электронов в металле; U — матрич-

ный элемент гибридизации металлического |k〉 и дефект-

ного |d〉 состояний; c+
k — оператор рождения электрона

в состоянии |k〉; d+
i — оператор рождения электрона

в состоянии |d〉. В предположении, что распределенное

по Гауссу локализованное дефектное состояние Ei пере-

крывается, как правило, с широкой зоной проводимости

металла в интервале |E0 − E| ≤ Ŵ ≈ E0 (E0 = Ei − EF),
легко найти его числа заполнения nd = nx(c) [4,11]:

nd(c) = nx(c) =

Ex
∫

−∞

ρd(E)dE,

ρx (E) =
1

π

Ŵ

(E − Ei)2 + Ŵ2
,

nx(c) =
1

π

EF
∫

−∞

ŴdE
(E − Ei)2 + Ŵ2

=
1

π
arccos

(

Ei − EF

Ŵ

)

.

(3)

Далее учтем, что положение EF относительно по-

толка валентной зоны полупроводника, с запрещен-

ной зоной Ex
g ≡ Eg − ax + bx2 (Exg = 3.3 эВ, a = 0.56,

b = 3.86 [2,9]), определяется соотношением [4]

EF = χ + Ex
g − 8m − 18x(c). (4)

Для удобства введем следующее обозначение

(Ei − EF)/Ŵ ≡ δx (c). Тогда для состояний Ei = Egξi ,

ξi = 0.3 (0.5, 0.7) [2,4] с учетом (4) получаем

Ŵδx(c) = (8m − χ) − (1− ξi)E
x
g + 18x (c). (5)

Если характерная ширина барьера λ = 3η�A (η =
= 0.5−2.0 [4]), то потенциальный барьер 18x принимает

вид

18x (c) = kηc2nx(c), (6)

где k = 0.272 эВ, и для оправданных [4] значений EF

порядка Eg/2 (EF ≈ Eg/2), при Ei = EF (Ŵ = 0.5−2.0 эВ)
величина 2nx0(c) ≈ 1 в соответствии с расчетами

в [4] и наилучшим согласием с данными опытов для

8x
B(c) [4,9,10].
В общем (нелинейном) случае из разложения nx0(c) в

ряд по δx (c)

2nx (c) = (2/π)[(π/2) − δx (c) + . . .]

= 1− τ [p�(1− ξ)Ex
g + kηc2nx0] + . . . (7)

получаем 2nx0 ≈ 1− cν , где ν — коэффициент, прини-

мающий значения от 0 до 1/30, и |cν | ≤ 1, τ = 2/πŴ,

p = 8m − χ . Учитывая, что при Ei = Eg/2 значения

δx(c) = 0, arccos δx (c) = (π/2) и nx0 = 1/2, получаем

оценку для ν = ν(c0) = τ [kn + (p�(l�ξi)Eg/c0)] ≈ 0.03,

при средних значениях концентрации c0 порядка 10

или 15, τ ≈ 0.5−2.0 эВ−1 и для Al в SiC-AlN

p = −0.15 эВ.

В итоге для потенциального барьера 18x по (6)
находим 18x(c) ∼= kηc(1− cν), где ν — коэффициент

в разложении nx0(c) по степеням c . Тогда для высоты

потенциального барьера Шоттки 8x
B и nx(c) по (5), (3)

и (1) получаем

Ŵδx (c) = p − (1− ξi)E
x
g + kηc(1− cν), (8)

nx(c) = (1/π) arccos δx (c), 8x
B(c) = p + kηc2nx(c). (9)

Результаты расчетов по (8), (9) высоты барьера Шоттки

как функции параметров нелинейной модели (БШ-2)
ξi , x и c представлены на рис. 1−4. При ν = 0 фор-

мулы (8), (9) дают результаты, близкие по значениям

к линейной относительно c модели (БШ-1) [4,5], а

при c(1− cν) = 0 в (8) модель БШ-2 совпадает с

моделью БШ-1.

3. Расчет высоты барьера Шоттки 8
x
B

для структур на основе
(SiC)1−x(AlN)x

Разложения (7), (8) позволяют сопоставить расче-

ты и выводы настоящей работы с результатами, по-

лученными в рамках обобщенной теории Бардина и

Шоттки−Мотта [3]. Анализ результатов данной работы

по модели БШ-2 в целом согласуется с результатами,

полученными в двух упомянутых выше моделях БШ-1

(локализованные дефекты [4,5]) и в обобщенной модели

Рис. 1. Барьер Шоттки и числа заполнения как функции кон-

центрации дефектов для системы n-Al/p-(SiC)1−x (AlN)x и для

значения энергии дефектов Ei ≈ 0.5Ex
g , при x = 0.2, 0.5, 0.7

для кривых 1, 2 и 3 соответственно.
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Рис. 2. Барьер Шоттки как функция концентрации

поверхностных состояний дефектов для структур

n-M/p-(SiC)1−x (AlN)x с металлами: 1 — Al, 2 — Cr, 3 — Ti,

4 — Ni.

Бардина и Шоттки−Мотта [3], несмотря на разный под-

ход к природе барьера Шоттки 8x
B в пленках структур

типа M/n-(SiC)1−x(AlN)x по БШ-1 [5,9] и обобщенной

модели [2,3,12]. Переход от линейной итерации по c к

квадратичной зависимости в EF и нелинейной для 8x
B

и nx(c) ведет к повышению барьера Шоттки на 15−25%,

возможно, за счет взаимного влияния поверхностных

дефектов.

На рис. 1 представлены результаты анализа зависи-

мости значений барьера Шоттки 8x
B и nx от концен-

трации дефектов c , для значения Ei ≈ 0.5Ex
g [4], при

составах x = 0.2, 0.5, 0.7. Зависимости высот барьера

Шоттки как функции концентрации c , полученные по

формулам (8), (9), для структур с металлами Al, Ti, Cr,

Ni представлены на рис. 2.

4. Вольт-амперные характеристики
структур n-Al/p-(SiC)1−x(AlN)x

Формулы (8) и (9) для различных значений

параметров системы n-Al/p-(SiC)1−x(AlN)x

[T, Ex
q , Ei, 8B0, n, c, x ] использовались при расчете

зависимости тока I(V ) по классической диодной теории

термоэлектронной эмиссии от напряжения V [1,13].
Выражение для тока в этой теории имеет вид

I(V ) = sAT 2 exp

(

−8x
B(c)

kT

)[

exp

(

qV
nkT

)

− 1

]

= I0

[

exp

(

qV
nkT

)

− 1

]

, A =
qm∗

n k2

2π2~2
, (10)

где s — площадь контакта Шоттки, A — постоян-

ная Ричардсона, численно равная 120(m∗

n/m0)A/см
2 ·K2,

V — приложенное напряжение (положительное для

прямого направления тока и отрицательное для об-

ратного), k — постоянная Больцмана, n — коэффи-

циент идеальности. Известно, что имеется качествен-

ное сходство характеристик диодов с БШ и обычных

p−n-переходов. Однако более низкое падение напряже-

ния в прямом направлении в диодах Шоттки делает их

незаменимыми для создания экономичных сильноточ-

ных выпрямителей [13]. В классической теории высота

барьера Шоттки считается неизменной и используется

ее эффективное значение 8B0. В случае Al имеем

8B0 = 1.26 [4] и вольт-амперные характеристики для

трех значений температуры T = 418, 361 и 273К и

значений n = 1, 1.5 и 2 (1,1′ ,1′′) и n = 1, 1, 5 (2,2′ ,3,3′)
соответственно, которые приведены на рис. 3. Значения

тока I(V ) при n = 1 и 2 представлены на рис. 4. Там

же приведены экспериментальные данные [2,9,12]. При

малых напряжениях V < 0.5 В наблюдается довольно

хорошее согласие данных экспериментов с результатами

расчетов — кривые при n = 2. Заметное уменьшение

экспериментальных значений при V > 0.5B, очевидно,

связано с другими, помимо термоэлектронной эмиссии,

механизмами протекания носителей тока [13].
В теории Фаулера [3,18] зависимость квантового вы-

хода R от энергии фотона hv выражается формулой

R ≈ T 2

√
Es − hν

×
[

x2

2
+

π2

6
−

(

e−x − e−3x

9
− . . .

)]

при b ≥ 0, (11)

где jν ≡ q8B — высота барьера, Es — сумма hν0 и энер-

гии Ферми, отсчитанной от дна зоны проводимости ме-

Рис. 3. Прямые ВАХ структур n-Al/x -(SiC)1−x (AlN)x

(8B0 = 1.26 эВ, x → 0) при различных T и n: 1, 1′, 1′′ —

T = 418K (n = 1, 1.5, 2); 2, 2′ — T = 368K (n = 1, 1.5);
3, 3′ — T = 273К.
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талла, x ≡ h(ν − νs )/kT . При условии Es ≫ hν и x > 3

вместо выражения (11) можно использовать упрощен-

ные выражения R ≈ (hν − hν0)2 при h(ν − ν0) > 3kT ,
или

√
R ≈ h(ν − ν0). С использованием этой линейной

зависимости, по данным экспериментов [10], для струк-

тур (пленок) с металлами Al, Ti, Cr, Ni соответственно

получаются следующие значения барьера Шоттки: 1.78,

1.85, 1.98, 2.16, что хорошо согласуется с результата-

ми расчетов при концентрациях Ni = 6 · 1013 см−2 · эВ−1

(c = 6) [14]. Действительно, для этих же металлов, со-

Рис. 4. Прямые ВАХ структур n-Al/p-(SiC)1−x (AlN)x при

T = 293K: кривая 1 — x = 0.10 (n = 1 — кривая a,

n = 2 — b); кривая 2 — x = 0.15 (n = 2 — c); 1 и 2 — экспе-

риментальные данные [2,9,12].

Рис. 5. Прямые ВАХ как функции состава для концентрации

дефектов c : 1, 2, 3, 4 (на оси слева) c = 4, 1′, 2′,3′ ,4′ c = 5 (на
оси справа) и напряжений: a — 0.10, b — 0.15, c — 0.18,

d — 0.20В.

Рис. 6. Прямые ВАХ для Ni, Al, Mo, Au (и 8B0 = 1.7 эВ)
для n-M/p-(SiC)1−x (AlN)x c 8B0 : 1 — 1.1, 2 — 1.26, 3 — 1.29,

4 — 1.4, 5 — 1.7 эВ и x → 0 соответственно.

гласно рис. 2, имеем 8x
B = 1.74, 1.9, 1.78, 2.24. Значения

для Cr выпадают из общего ряда по причине характер-

ной исходной величины для его работы выхода [14,15].

В зависимости I(V ) от состава x при x порядка 0.075

кривые прямого тока I(V, x) достигают максимума, оче-

видно связанного с поведением ширины запрещенной

зоны как функции состава [9] (рис. 5).

На рис. 6 приведены ВАХ для 8B0 = 1.1, 1.26, 1.29,

1.4, что отвечает структурам на Ni, Al, Mo, Au, и

для модельного значения 8B0 = 1.7: при x → 0 кри-

вые 1, 2, 3, 4 и 5 соответственно. Согласно рис. 1, b

значения 8B0 возрастают с увеличением x и для Al при

x = 0.6 и Ni = 5.5 · 1013 см−2 · эВ−1 составляют 1.70,

что фактически совпадает со значением 1.78, полу-

ченным в работе [10]. Полученные значения величины

барьера Шоттки 1.85, 1.98, 2.16 для структур с металла-

ми Ti, Cr, Ni, также рассмотренные в работе [10], были
найдены по данным зависимости фототока структур

Me/(SiC)0.4(AlN)0.6 от энергии фотонов. Эти результаты

также можно объяснить, исходя из предложенной в

данной работе модели барьера Шоттки с привлечением

формулы Фаулера для фототока соответствующих струк-

тур. В целом данные расчетов на рис. 1−4 согласуются с

данными опытов [2,9,12] и результатами расчетов других

авторов [2,4,5].

5. Заключение

Рассчитанная высота барьера Шоттки 8x
B в рамках

предложенной модели БШ-2 с нелинейным по концен-

трации дефектов уровнем (энергией) Ферми EF и 8x
B

для структур n-M/p-(SiC)1−x(AlN)x согласуется с экспе-

риментальными результатами [2,4,7,9]. Предложенная

модель позволяет проанализировать поведение барьера
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Шоттки и ВАХ структур n-M/p-(SiC)1−x(AlN)x как функ-

ций параметров системы: приложенного напряжения

электрического поля (V ), температуры (T ), ширины за-

прещенной зоны твердого раствора SiC : AlN (Ex
g ), соста-

ва твердого раствора (x), концентрации изолированных

состояний дефектов (Ni) и значения энергии поверх-

ностного локализованного состояния (Ei). Несмотря на

долгую историю изучения барьера Шоттки, в настоящее

время нет сколько-нибудь универсальной и общепри-

нятой теории гетеропереходов металл-полупроводник.

Предложенная нами модель способствует пониманию

структур на основе карбида кремния с барьером Шоттки.

Эта модель, возможно, за счет учета взаимного влияния

дефектов (вклады c2), дает более высокие значения

барьера (на 15−20%) и обеспечивает лучшее, чем клас-

сическая формула Бардина, Шоттки−Мотта, согласие с

опытом при Ni < 1013 см−2 · эВ−1 [9,10]. Структуры на

основе карбида кремния находят широкое применение в

качестве светодиодов, детекторов и смесителей сигналов

на микроволновых частотах, малоинерционных фотоде-

текторов модулированного света, полевых транзисто-

ров, элементов приборов, работающих при высоких

температурах.
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Abstract The development of simple, but non-linear model of

the defect concentration metal-semiconductor Schottky barrier is

formed when a surface defect states localized at the interface. It

is shown that the inclusion of non-linear dependence of the Fermi

level of the defect concentration leads to higher Schottky barrier

by 15−25%. The calculated values of the barrier height is used

for the analysis of the current-voltage characteristics of structures

n-M/p-(SiC)1−x (AlN). The calculation results are compared with

experimental data.
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