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В рамках обобщенной модели Андерсона–Халдейна для плотности состояний полупроводника рассчитано
положение локальных и квазилокальных состояний металлических атомов (щелочные металлы, металлы
III группы и группы меди), адсорбированный на поверхности 6H-SiC и их заполнение. Результаты расчетов
сопоставляются с экспериментальными данными по барьерам Шоттки.

Наличие у SiC широкой запрещенной зоны ∆, вели-
чина которой для различных политипов может варьиро-
ваться от 2.4 эВ (тип 3C) до 3.33 эВ (тип 2H) [1], делает
это материал весьма привлекательным для создания
высокотемпературных, высокочастотных и высокомощ-
ных приборов микроэлектроники [2]. Неудивительно
поэтому, что в последние годы интерес к изучению
контакта между SiC и металлическими пленками возра-
стает как у экспериментаторов [3—-8], так и у теорети-
ков [7,9–11].

Недавно в работе [12] для исследования формирования
барьера Шоттки на контакте металл–полупроводник был
предложен подход, основанный на обобщении модели
плотности состояний полупроводника ρ, предложенной
Халстейном и Андерсоном [13]. В исходном вариан-
те [13] эта модель чрезвычайно проста:

ρ(ω) =

ρ при |ω| > ∆/2,

0 при |ω| 6 ∆/2,
(1)

где ρ = const, ω — энергия. Здесь и в дальнейшем
предполагается, что нуль энергии совпадает с серединой
запрещенной зоны. Такую модель плотности состояний
мы будем называть ”бездефектной” моделью (БДМ).
Если внутри щели присутствуют примесные состояния
или состояния на дефектах, то выражение для ρ(ω)
должно быть соответствующим образом изменено. Так,
например, в работе [12] предполагалось, что в центре
щели существует зона состояний дефектов шириной
δ < ∆ с плотностью состояний γ . Такую модель мы
будем называть ”дефектной” моделью (ДМ). В [12] были
исследованы общие свойства БДМ и ДМ (положение
локальных и квазилокальных уровней, расположенных
в области щели, и их заполнение в зависимости от
параметров модели), и в рамках БДМ был проведен
расчет локальных состояний атомов щелочных металлов,
металлов группы Cu и III группы на поверхности GaAs.
Сопоставление результатов расчета с данными экспери-
мента показывает вполне удовлетворительное согласие.
В настоящей работе мы рассмотрим адсорбцию тех же
атомов на SiC.

Все необходимые для расчета выражения приведены в
работе [12], и здесь мы повторять их не будем. Обсудим
лишь выбор параметров модели. Будем рассматривать
адсорбцию на политипе 6H-SiC. Примем ширину за-
прещенной зоны ∆ = 3.06 эВ и сродство к электрону
χ = 4.4 эВ [8]. Для ДМ принимаем δ/∆ = 0.2, γ = ρ.
Положение уровня адсорбированного атома (адатома) Ea

относительно центра щели есть

Ea = −I + (χ + ∆/2), (2)

где I — потенциал ионизации атома, значения кото-
рого мы будем брать из работы [14]. Полуширину
квазиуровня адатома Γ = πρV2, где V — матричный
элемент, описывающий взаимодействие атома металла
с полупроводником (см. подробности в работе [12]),
можно оценить следующим выражением:

Γ =
π

2
ta, (3)

где ta — матричный элемент взаимодействия ближайших
соседей для атомов в объеме, который, как и в [12], мы

Рис. 1. Зависимость положения локальных уровней адатомов
ω∗ относительно потолка валентной зоны 6H-SiC от потенциа-
ла ионизации I (Ev — потолок валентной зоны, Ec — дно зоны
проводимости), рассчитанная в рамках бездефектной модели.
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Исходные параметры и результаты расчетов положения локальных состояний и их заполнения для собственного полупроводника
6H-SiC (EF = 0) в отн. ед. (∆ = 1, δ = 0.2)

Na K Rb Cs Ag Au Cu Al Ga In

Ea: 0.24 0.52 0.57 0.67 −0.54 −1.08 −0.59 −0.02 −0.02 0.05

Γ: 0.39 0.29 0.22 0.19 0.62 0.69 0.79 1.06 1.46 0.82

ω∗ 0.16 0.36 0.41 0.47 −0.29 −0.46 −0.28 −0.01 −0.01 0.02
БДМ nb 0.08 0.04 0.03 0.02 0.15 0.23 0.17 0.14 0.17 0.12

na 0.08 0.04 0.03 0.02 0.62 0.39 0.58 0.57 0.52 0.61

−ω∗1 0.11 0.10 0.10 0.10 0.34 0.47 0.34 0.18 0.19 0.16
ω∗i −0.09 −0.10 −0.10 −0.10 0.10 0.10 0.10 0 0 −0.01

ДМ ω∗2 0.23 0.23 0.43 0.48 0.10 0.10 0.10 0.18 0.18 0.18
nb 0.06 0.04 0.03 0.03 0.15 0.25 0.18 0.16 0.19 0.13
ni 0.07 0.03 0.02 0.01 0.03 0.01 0.02 0.03 0.02 0.04
na 0.21 0.07 0.05 0.04 0.53 0.38 0.50 0.37 0.36 0.34

Примечание. БДМ — бездефектная модель, ДМ — дефектная модель; Ea и na — энергетическое положение и степень заполнения уровня
адсорбированного атома (2); ω∗, ω∗1 , ω∗2 — энергии локальных уровней, ω∗i — квазилокального уровня; na = nb +n1 — в БДМ, na = nb +n1 +ni —
в ДМ, где nb и ni — вклады валентной зоны и зоны дефектов, n1 — вклад локальных состояний с энергией ω∗ — в БДМ и с энергией ω∗1 — в ДМ.

будем приравнивать соответствующему универсальному
матричному элементу Харрисона [15,16]. Исходные
параметры и результаты расчета представлены в таблице
в относительных единицах (∆ = 1).

Обсудим сначала результаты расчета в БДМ. На
рис. 1 представлены результаты расчета положения ло-
кальных уровней адатома в запрещенной зоне (для
удобства величина ω∗ приведена в эВ в отсчете от
потолка валентной зоны 6H-SiC). Из рисунка следует,
что зависимость ω∗ от потенциала ионизации адатома
I линейна за исключением Au, что связано с очень
большим значением I = 9.23 эВ для Au, резко отли-
чающимся от потенциала ионизации предшествующего
элемента: IAg = 7.58 эВ. На рис. 2 представлены
экспериментальные значения высоты барьеров Шоттки
ΦBp по данным [3–7], из которого видно, что с ростом
I величина ΦBp уменьшается. К сожалению, непосред-
ственно сопоставить с расчетом можно лишь результаты
для Cs, Ag, Au и Al. Для этих адатомов зависимость
ΦBp(I) также близка к линейной (если провести прямую
от Cs к Au, то точка, соответствующая Al, располо-
жится как раз между значениями ΦBp для отожженной
и неотожженной систем), но она более полога, нежели
расчетная зависимость ω∗(I). (Физические основания
сопоставления глубины залегания локальных уровней
адатома в запрещенной зоне и высоты образующегося
при малых покрытиях барьера Шоттки обсуждаются в
работах [12,17–20]).

В таблице также представлены числа заполнения уров-
ней адатомов na и, отдельно, вклад в na от валентной
зоны nb (см. подробности в [12]). Величина na = n0 + n1,
где n1 — вклад заполненного локального состояния,
который для случая собственного полупроводника (энер-
гия Ферми EF = 0) отличен от нуля для атомов группы
Cu, Al и Ga (ω∗ < 0). В остальных случаях локальные
состояния располагаются выше середины щели и не дают

вклада в na. Отметим, что мы фиксируем положение
уровня Ферми в середине щели лишь при расчете чисел
заполнения. При сопоставлении же результатов расчета
ω∗ с данными эксперимента по ΦBp предполагается, как
и в [12,17–20], что при определенных (очень малых)
покрытиях уровень Ферми стабилизируется в области
энергий, соответствующих энергии локального состоя-
ния (пиннинг).

Перейдем теперь к результатам для ДМ, приняв от-
ношение ширины зоны дефектов и запрещенной зоны
δ/∆ = 0.2. Результаты расчетов положения локальных
уровней ω∗1.2 представлены на рис. 3, 4. Здесь имеется
2 ветви локальных состояния, лежащих выше и ниже
зоны дефектов. В случае ДМ, как и в предыдущем случае
БДМ, наблюдается падающая зависимость ω∗1.2(I). Для
ДМ характерно ”прилипание” уровней определенной
группы адатомов (щелочных металлов для нижней ветви
локальных состояний и металлов группы Cu для верхней
ветви) к краю зоны дефектов. Отметим, однако, что

Рис. 2. Зависимость высоты барьера Шоттки ΦBp для
p−6H-SiC от потенциала ионизации адатома I (по данным
работ [3–7] для адсорбции на Si; результаты для Al и Ti,
помеченные ромбами, соответствуют отожженной системе).
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Рис. 3. Зависимость положения локальных уровней адатомов
ω∗1 относительно потолка валентной зоны от потенциала иони-
зации I , рассчитанная в дефектной модели; Eib — энергия дна
зоны дефектов.

Рис. 4. То же, что и на рис. 3, но для уровня энергии ω∗2 ;
Eit — энергия потолка зоны дефектов.

такие ”прилипающие” уровни могут быть артефактом
теории, возникающим вследствие ступенчато-образной
аппроксимации плотности состояний спектра полупро-
водника (см. [12]).

Как в дефектном, так и в бездефектном случаях засе-
ленность адатомов щелочных металлов мала, тогда как
для металлов III группы и группы Cu числа заполнения
na
∼= 0.5. Во всех рассмотренных случаях, следова-

тельно, адатомы выступают в качестве доноров. Расчет
чисел заполнения адатомов представляет интерес для
исследования концентрационных зависимостей высоты
барьеров Шоттки, которое мы намерены осуществить в
дальнейшем.

В заключение отметим, что совершенно различные
подходы к расчету высоты барьера Шоттки, использо-
ванные нами в работах [9,10] и настоящей публикации,
приводят к качественно одинаковым результатам.

Работа выполнена при частичной поддержке Аризон-
ского университета.
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On the calculation of Schottky barrier
height on the early state of 〈silicon
carbide〉–〈metal submonolayer〉 contact
formation
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Abstract Within the scope of an extended Anderson–Haldein
model of semiconductor density of states position of local and
quasi-local states of metallic atoms (alkaline metals, metals of III
group, Cu group) adsorbed on the surface of 6H-SiC have been
calculated. Theoretical results are compared with the experimental
data on Schottky barriers.
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