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Контакт металл–карбид кремния: зависимость высоты барьера
Шоттки от политипа SiC
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В рамках простой модели проанализированы результаты измерений высоты барьера Шоттки Φn
b на контакте

хрома с политипами карбида кремния 8H-, 6H-, 15R-, 27R- и 4H-SiC-n-типа проводимости. Показано, что
величина Φn

b пропорциональна концентрации кремниевых вакансий в политипах. Обсуждаются результаты
измерений Φn

b на контактах палладия и платины с политипами карбида кремния.

1. Вопрос о том, как вычислить высоту барьера Шот-
тки Φb на контакте металл–полупроводник, является,
несмотря на многолетние исследования, актуальной за-
дачей теории полупроводников [1]. В данном контек-
сте несомненный интерес представляют поверхностно-
барьерные структуры на основе карбида кремния (см.,
например, [2]). Кристаллы SiC интересны прежде все-
го тем, что образуют большое количество политипов,
отличающихся друг от друга лишь соотношением гек-
сагональных и кубических узлов, которое может быть
охарактеризовано степенью гексагональности D [3]. При
этом величина Φb при контакте различных политипов
SiC с одним и тем же металлом различна, что было
убедительно показано в работе [4], где исследовалась
система Cr–SiC.

В принципе чисто кубическая модификация SiC (3C)
отличается от чисто гексагональной (2H) лишь располо-
жением третьих соседей. Так как большинство свойств
твердого тела определяется взаимодействием с ближай-
шими (максимум, вторыми) соседями, то, казалось бы,
политипизм карбида кремния должен сказаться на его
свойствах лишь с точки зрения кристаллографии, т. е.
определять количество неприводимых элементов тен-
зора, характеризующих данную физическую величину.
В работе [4] было показано, однако, что высота барьера
Шоттки Φb на границе Cr–SiC прямо пропорциональна
степени гексагональности D. Поскольку кристаллогра-
фия к этому вопросу отношения не имеет, для объясне-
ния зависимости Φb от D приходится прибегать к тому
давно замеченному факту, что концентрация углеродных
(VC) и кремниевых (VSi) вакансий в карбиде кремния
существенно, если не определяющим образом, влияет на
его политипизм [3–6].

В настоящей работе для объяснения обнаруженных
в [4] закономерностей используется модель, первона-
чально предложенная в работах [7,8] и модифицирован-
ная в [9].

2. В рамках модели [7–9] полупроводник, находящийся
в контакте с металлом, характеризуется поверхностным
дефектным состоянием |d〉, энергия которого Ed лежит в
запрещенной зоне. Взаимодействие уровня |d〉 с метал-

лом может быть описано гамильтонианом

H =
∑

k

εkc
+
k ck + Eid

+
i di + V

∑
k

(c+
k d + h. c.). (1)

Здесь εk — энергия электронов в металле, V — матрич-
ный элемент гибридизации металлического |k〉 и дефект-
ного |d〉 состояний, c+

k — оператор рождения электрона
в состоянии |k〉, d+ — оператор рождения электрона
в состоянии |d〉. В предположении, что уровень лока-
лизованного дефектного состояния |d〉 перекрывается с
широкой зоной проводимости металла, легко найти его
число заполнения nd:

nd = π−1 arcctg−1
[
(Ed − EF)/Γ

]
, (2)

где Γ — полуширина квазиуровня дефекта, EF —
уровень Ферми. Вследствие туннелирования электронов
между металлом и дефектами на контакте возникает
потенциальный барьер

∆Φ = −4πe2λNdqq, (3)

где 2λ — толщина дипольного слоя на контакте,
Nd — поверхностная концентрация дефектных состо-
яний, qd — заряд, локализованный на состоянии |d〉:
qd = −nd, если до контакта состояние |d〉 было не
заполнено, qd = 1 − nd, если состояние |d〉 было занято
(в первом случае электроны переходят из металла на
пустой уровень дефекта, во втором, наоборот, уходят с
дефекта на металл).

Положение уровня Ферми относительно потолка ва-
лентной зоны полупроводника определяется соотноше-
нием

EF = χ + Eg− φm−∆Φ, (4)

где χ — сродство к электрону, Eg — ширина запре-
щенной зоны, φm — работа выхода из металла. Высота
барьера Шоттки для полупроводников p-типа равна EF ,
для n-типа — (Eg− EF).

3. Для анализа результатов работы [4] используем
следующий сценарий. Будем полагать, что уровень Фер-
ми EF ”прикреплен” к уровню дефекта Ed (пиннинг).
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Исходные данные и результаты расчета

Политип SiC 8H 6H 15R 27R 4H

Φn
b, эВ 0.85 1.15 1.15 1.25 1.50

Ns
Si, 1013 см−2 4.48 5.43 6.30 7.11 8.11

Nd, 1013 см−2 2.46 3.58 3.57 3.94 4.86
Ns

Si/Nd 1.82 1.52 1.76 1.80 1.67
Φn

b/Nd, эВ · см2 0.35 0.32 0.32 0.32 0.31
EF/Eg 0.70 0.62 0.62 0.57 0.54

Примечание. Значения Eg для всех политипов, кроме 27R, взяты
из работы [4]; для политипа 27R значение Eg взято из [14], Φn

b
из [4]; значения поверхностной концентрации вакансий кремния Ns

Si
рассчитаны из данных, приведенных в [6] для объема.

Тогда из (2) следует, что nd = 0.5 и что состояние
|d〉 первоначально (до контакта с металом) было не
занято. Наличие такого уровня, отвечающего вакансии
в кремнии, подтверждается результатами расчета [10].
Таким образом, в выражении (3) qd = −0.5. Теперь
из работы [4] берем измеренное значение Φn

b, которое в
рамках используемой модели есть

Φn
b = φm− χ + ∆Φ (5)

(верхний индекс отражает тип проводимости SiC). Из
экспериментального значения вычитаем (φm − χ). Зна-
чения электронного сродства для политипов SiC нам,
к сожалению, неизвестны. Разные авторы используют
различные значения χ, лежащие между 4 и 4.4 эВ (см.,
например, [11,12]). В дальнейшем для всех полити-
пов мы полагаем χ = 4.4 эВ (конечно, это является
определенным, внесенным нами, произволом, вызван-
ным отсутствием соответствующих экспериментальных
данных). Работа выхода для хрома φm = 4.58 эВ [13]
(здесь и далее мы берем значения работы выхода для
поликристаллов). Воспользовавшись вышеприведенны-
ми формулами, найдем значения Nd (см. таблицу). Ре-
зультаты расчета представляются вполне разумными.
Во-первых, оказывается, что уровень Ферми лежит выше
середины запрещенной зоны, что и предполагалось в [4].
Во-вторых, отношение Ns

Si/Nd остается приблизительно
постоянным для всех рассмотренных политипов. При-
ходится, таким образом, признать, что в данной зада-
че модельные d-дефекты соответствуют вакансиям Si в
карбиде кремния. (То обстоятельство, что Ns

Si/Nd < 1,
неудивительно: как отмечается в [4], наличие на контакте
тонкого слоя SiO2 понижает плотность поверхностных
состояний). Отсюда следует, что именно кремниевые
вакансии играют определяющую роль в различии высоты
барьера Шоттки для разных политипов SiC. Более того,
из расчета вытекает, что Φn

b ∝ Nd и, следовательно,
Φn

b ∝ Ns
Si. В рамках нашего подхода, к сожалению,

невозможно связать величину барьера Шоттки со сте-
пенью гексагональности D и тем самым теоретически
подтвердить обнаруженную в [4] линейную зависимость
Φn

b от D. Следует, однако, отметить, что величина D
пропорциональна Ns

Si [3,6].

С целью проверки полученных выше результатов
проанализируем данные работы [15], где исследовались
контакты 4H- 6H- и 15R-SiC с палладием и платиной.
Так как работы выхода Pd и Pt равны соответствен-
но 4.80 и 5.32 эВ, то, взяв значения Nd из таблицы,
получим следующие результаты. Для контактов 6H-,
15R- и 4H-SiC с палладием получим соответственно
Φn

b = 1.37, 1.37 и 1.72 эВ. По данным измерений
вольт-амперных характеристик получено соответствен-
но 1.27, 1.22 и 1.56 эВ; практически те же величины
дает баллистическая электронно-эмиссионная спектро-
скопия [15]. Для контактов 6H- и 4H-SiC с платиной
расчет дает Φn

b = 1.89 и 2.24 эВ, тогда как измере-
ния вольт-амперных характеристик — 1.26 и 1.48 эВ,
а баллистика — 1.34 и 1.58 эВ [15]. Согласие для
палладия следует признать вполне удовлетворительным,
тогда как в случае платины наши результаты в 1.5 раза
превышают данные эксперимента. Причины расхождения
могут лежать как в различной (для платины и хрома)
концентрации дефектных состояний Nd, так и, возможно,
пониженной (за счет каких-либо примесей) эффективной
работы выхода платины.

Таким образом, с помощью простой модели удалось
связать величину барьера Шоттки Φn

b на границе металл–
политип карбида кремния с концентрацией кремниевых
вакансий и в результате достаточно удовлетворительно
рассчитать величину Φn

b для контакта Pd–SiC.
В заключение отметим, что альтернативный подход к

проблеме контакта политипов кремния с различными ме-
таллами, основанный на адсорбционных представлениях,
был сформулирован в работах [16,17], где высоту барьера
удалось связать с электроотрицательностью. Найденная
зависимость представляется весьма интересной, так как
еще в работе [3] была эмпирически установлена прямая
пропорциональность между величиной эффективного за-
ряда атомов кремния и степенью гексагональности D.
С другой стороны, из расчетов [18], выполненных для
бездефектного кристалла, следует, что ионность раз-
личных политипов SiC отличается менее чем на 0.1%.
Следовательно, электроотрицательность, эффективный
заряд и ионность связаны, по-видимому, именно с де-
фектностью политипов. Мы в дальнейшем предполагаем
исследовать этот вопрос, используя подход, развитый
в [1,16,17,19].

Работа выполнена при частичной поддержке гранта
РФФИ № 00-02-16688 и научных программ РМ / М 65
и ЛНЭ 66.
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