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Рассмотрено рассеяние носителей заряда на потенциальных барьерах границ зерен в пленках поликристал-
лического кремния. Анализируется влияние этого механизма рассеяния на подвижность носителей заряда.
Наблюдается удовлетворительное согласие между расчетными и экспериментальными подвижностями
дырок. Развитая модель может использоваться для рассмотрения других кинетических явлений.

1. Введение

Из всех кинетических явлений в поликристалличе-
ском кремнии наиболее полно исследована электро-
проводность [1–4]. Согласно существующим одномер-
ным моделям, удельное сопротивление поликристалли-
ческого кремния определяется удельным сопротивлени-
ем кристаллитов (зерен) и удельным сопротивлением
границ зерен. Из-за влияния границ зерен удельное
сопротивление поликристаллического кремния больше
удельного сопротивления монокремния при равной сте-
пени легирования. Модели проводимости позволяют ка-
чественно, а при введении двух подгоночных параметров
(„artificial factors“) — количественно объяснить концен-
трационные, температурные зависимости электропро-
водности, наличие минимума подвижности в зависимо-
сти от концентрации примеси, а также служат основой
для разработки новых моделей [5] и для объяснения
новых экспериментальных результатов в поликристал-
лическом кремнии [6–9] и других материалах [10,11].

Существующие модели проводимости в поликристал-
лическом кремнии исходят из того, что: а) внутри кри-
сталлитов электропроводность такая же, как и в моно-
кристаллах при соответствующей концентрации носите-
лей заряда, б) процесс переноса через потенциальный
барьер описывается термоэлектронной эмиссией [1,2] и
термоэлектронной эмиссией и туннелированием [3,4].
При этом не учитывается, что размеры кристаллитов
в пленке могут отличаться в несколько раз и их
размеры могут быть сопоставимы с длиной волны де
Бройля. Так, для дырок и электронов при комнатной
температуре длина дебройлевской волны — около 200Å
(например, [12]). Кроме того, область применения моде-
лей [1–4] ограничена только электропроводностью и не
распространяется на другие кинетические явления.

В настоящей работе предлагается квантово-механи-
ческая модель рассеяния носителей заряда на потенци-
алах границ зерен в поликристаллическом кремнии с
учетом разброса их размеров и анализируется влияние
этого механизма рассеяния на подвижность носителей
заряда и решение уравнения Больцмана для этой модели.
Такой подход позволяет описывать не только электро-
проводность, но и другие кинетическике явления.
¶ E-mail: lubvlm@ngs.ru

2. Теория

Рассеяние электронов на границах зерен в поли-
кристаллических металлических пленках рассмотрено
в [13]. В этой работе предполагалось, что потенциал на
границах зерен имеет вид δ-функции, и многочастичная
функция распределения g(z1, z2, . . . , zN) потенциаль-
ных барьеров есть известная гауссова функция. Пред-
ставление потенциальных барьеров на границах кристал-
литов в металлах в виде δ-функции является вполне
оправданным, однако в полупроводниках из-за меньшей
концентрации носителей заряда это представление не
справедливо.

Решение задачи о рассеянии носителей заряда в поли-
кристаллических пленках, имеющих произвольные раз-
меры, форму и ориентацию кристаллитов, представляет
определенные сложности. Поэтому предлагается модель,
в которой кристаллиты имеют форму прямоугольных
параллелепипедов, у которых одна из осей перпенди-
кулярна пленке, а две другие оси параллельны и пер-
пендикулярны напряженности приложенного внешнего
электрического поля (Ez). На границах кристаллитов
имеются потенциальные барьеры конечной ширины, рас-
стояния между которыми соответствуют размерам кри-
сталлитов. Размеры кристаллитов не коррелированны, и
координаты центров (zn) потенциальных барьеров сме-
щены относительно их среднего значения на случайную
величину (δzn). Рассеяние носителей заряда происходит
как на потенциальных барьерах, так и на примесях,
фононах и т. д. Механизмы рассеяния независимы, изме-
нение энергии потенциального барьера при приложении
внешнего электрического поля много меньше средней
энергии носителей заряда.

Модель потенциальных барьеров приведена на рис. 1.

Рис. 1. Модель потенциальных барьеров.
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Потенциальные барьеры на границах зерен описыва-
ются функцией

u =
N∑
n

U0(z − zn), zn = n · d + δzn, N =
Lz

d
,

где Lz — длина образца вдоль оси z.
Уравнение Больцмана для представленной модели при

действии электрического поля напряженностью Ez вдоль
оси z с учетом других механизмов рассеяния с временем
релаксации τ имеет вид [13]

eEvz
∂ f 0(k)
∂ε

=
∫

P(k, k′) (8(k)− 8(k′)) dk′ +
8(k)
τ

,

где 8(k) = f (k) − f 0(k); f (k), f 0(k) — неравновесная и
равновесная функции распределения Ферми; P(k, k′) —
вероятность рассеяния носителя заряда из состояния k в
состояние k′ на неупорядоченных потенциальных барье-
рах; e — заряд электрона, ε, vz — энергия и проекция
скорости носителей заряда на ось z.

Для нахождения P(k, k′) будем считать, что u(z) —
слабое возмущение гамильтониана, а невозмущенные
состояния описываются волновой функцией

ψk = �−1/2 exp(i kr),

где � = LxLyLz — объем поликристалла.
Вероятность перехода из состояния k в состояние k′

определяется квадратом модуля матричного элемента.
Тогда

|〈k|u|k′〉|2 = |S|2|U |2,

S =
1
N

∑
n

exp(−i1kzzn),

U =
1
d

∫
U0(z′) exp(−i1kzz′)dz′, z′ = z − zn.

Считая, что смещения потенциальных барьеров δzn —
случайные величины, введем функцию распределения
g(δz), описывающую смещения потенциальных барье-
ров относительно их среднего значения. Тогда, считая,
что смещения каждого потенциального барьера не за-
висят от смещения другого потенциального барьера,
получим выражение:

|S|2 =
1
N

(
1− |g(1kz)|2

)
+ |g(1kz)|2|SM(1kz)|2,

где g(1kz) =
∫

g(δz) exp(−i1kzδz)d(δz), SM(1kz) = 1
N

×
∑
n

exp(−i1kzdn) — структурный фактор.

Предполагая, что смещения потенциальных барьеров
описываются распределением Гаусса

g(δz) =
1

s
√

2π
exp

(
−δz

2

2s2

)

со среднеквадратичным отклонением s, получим

P(k, k′) = A(|1kz|)δ(k′x − kx)δ(k′y − ky)δ(k′z + kz),

A(|1kz|) =


|U |2m∗d
~3|kz|

(
1− exp(−2k2

zs2)
)
, 1kz 6= 2πn

d

∞, 1kz = 2πn
d

.

В результате решения уравнения Больцмана 8(k)
имеет вид

8(k) = τ ∗eEvz
∂ f 0

∂ε
, (1)

где τ ∗−1 = τ −1 + 2A(|kz|).
Из (1) следует, что при рассеянии на потенциальных

барьерах разброс размеров кристаллитов приводит к
дополнительному рассеянию, описываемому временем
релаксации

τb =
1

2A(|kz|)
.

Плотность тока вычисляется по известной формуле:

j = − e
4π3

∫
v8(k)dk.

Среднее время релаксации при рассеянии на потенци-
альных барьерах может быть определено, если считать,
что другие механизмы рассеяния отсутствуют (τ =∞,
τ ∗ = τb).

В случае вырожденной статистики электропровод-
ность может быть представлена в виде

σ = − 2e2(m∗d)
3
2

√
2π2m∗~3

∞∫
0

π∫
0

∂ f 0

∂ε
τb(ε, θ)ε

3
2 cos2 θ sin θdθdε,

(2)
где m∗d — эффективная масса плотности состояний.

Время релаксации в этом случае равно

〈τb〉 = −

∞∫
0

π∫
0

∂ f 0
∂ε

τb(ε, θ)ε
3
2 cos2 θ sin θdθdε

∞∫
0

f 0ε
1
2 dε

. (3)

При отсутствии вырождения электропроводность
равна

σ =
√

2e2~3 p√
π(m∗)5/2(k0T)3/2

∞∫
0

τb(kz)k2
z exp

(
− k2

z~2

2m∗k0T

)
dkz,

(4)
где p — концентрация дырок.

Из (4) следует, что

〈τb〉=
√

2~3

√
π(m∗)3/2(k0T)3/2

∞∫
0

τb(kz)k2
z exp

(
− k2

z~2

2m∗k0T

)
dkz.

(5)
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Параметры исследованных образцов

№ ρs, Ом/� p, 1019 · см−3 µ, см2/В · с T Kρs, 10−4 град−1 Tgr , ◦C Tann, ◦C Толщина d, 10−6см s, 10−6см
образца (24◦C) (24◦C) (24◦C) (24◦C) слоя Si∗, мкм

1 84 6.5 21 1.83 610 1000 0.55 6.52 3.4
2 76 6.45 23 2.8 1050 0.55 9.63 4.2
3 58 6.7 28 5 1100 0.55 13.2 5.4
4 51 6.75 33 7.9 1150 0.55 14.7 5.3
5 65 7 26.5 5 625 1000 0.525 10.3 3.8
6 61 7.25 28 6.6 1050 0.505 10.5 4.3
7 53 7.9 31 9 1100 0.480 15.6 5.6
8 56 7.75 32 10 1150 0.46 17.3 7.0

Условием применимости теории возмущений для на-
шей модели являются соотношения: τ > ~

k0T в невыро-

жденном случае и τ >
~
η

для полностью вырожденного

электронного газа (η — энергия Ферми). Эти соотно-
шения следуют из того, что в первом приближении
теории возмущений не учитываются повторные акты
рассеяния [14]. Кроме того, эти же соотношения являют-
ся критерием для применения кинетического уравнения
и, как известно, соответствуют подвижности носителей
заряда порядка 10 см2/В · с.

Выражение для времени релаксации при рассеянии на
потенциальных барьерах в поликристаллическом крем-
нии может быть упрощено. Упрощение связано с тем,
что среднеквадратичное отклонение размеров кристал-
литов, как следует из экспериментальных результатов,
s ≈ 0.3−0.5d (см. таблицу), [15]. Анализ подынтеграль-
ных выражений (4)–(5) показывает, что эти выражения
при температурах выше 100 K имеют максимум при
k ≈ 7 · 106−107 см−1 и основной вклад в интегралы
дает область 106 см−1 < k < 3 · 107 см−1. Поэтому в
поликристаллических пленках со средними размерами
кристаллитов d ≥ 2 · 10−6 см можно считать k2

zs2 � 1 и

формула для времени релаксации τb = 1
2A(|kz|) упроща-

ется и принимает вид

τb =
~3|kz|

2m∗d|U |2 . (6)

Сравнение выражения (6) с временем релаксации [13]
показывает, что они совпадают, когда длина волны
электрона меньше среднеквадратичного отклонения раз-
меров кристаллитов (k2

zs2 � 1).

3. Сравнение теоретических
и экспериментальных результатов

Перед обсуждением расчетных и экспериментальных
результатов нам представляется важным сделать следу-
ющее замечание. Хорошо известно, что в монокристал-
лическом кремнии p-типа не удается адекватно описать
экспериментально наблюдаемые температурные зави-
симости подвижности, учитывая известные механизмы
рассеяния. Поэтому было бы, видимо, ошибочным ожи-
дать, что в поликристаллическом кремнии возможно

добиться совпадения экспериментальных и расчетных
зависимостей с помощью вариации некоторых парамет-
ров. В связи с этим при оценке результатов, полученных
по предложенной модели, основное внимание было
обращено на следующие вопросы:

1) наблюдается ли рост подвижности при увеличении
температуры при „низких“ уровнях легирования;

2) увеличивается ли подвижность при увеличении
размеров зерна.

Потенциал на границах зерен в поликристаллическом
кремнии имеет вид, показанный на рис. 2. При концен-
трации примеси более 1017−1018 см−3, соответствующей
минимуму подвижности [2,3]:

U0 =

Vb

(
1 + δ−2|x|

2w

)2
,

δ
2 < |x| <

δ
2 + w

V0, |x| < δ
2

.

В поликремнии p-типа

Vb =
e2Nw2

2εε0

и полуширина обедненной области w может быть оце-
нена по формуле [1]

w =
Qt

2N
,

где N — концентрация примеси, Qt — плотность лову-
шечных состояний.

Теория возмущений, как указано выше, может при-
меняться, если потенциал таков, что время релаксации
удовлетворяет неравенствам τb >

~
k0T в невырожденном

случае и τb >
~
η

для полностью вырожденного случая.

Рис. 2. Модель потенциальных барьеров в поликремнии
p-типа.
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Это накладывает ограничение на величину потенци-
ала и область его определения (в одномерном слу-
чае — ширину). Так, при плотности ловушечных со-
стояний Qt = (1.9− 3.7) · 1012 см−2 [1,2], подвижности
20−30 см2/В · с при комнатной температуре концентра-
ция носителей заряда, как это следует из расчетов
времени релаксации при рассеянии на потенциальных
барьерах, должна быть больше 1019 см−3. В этом слу-
чае w < 10−20Å и на порядок меньше длины волны
де Бройля. При такой концентрации носители заряда вы-
рождены и необходимо пользоваться формулами (2), (3).

В большинстве работ, посвященных электропроводно-
сти поликристаллического кремния, приведены значения
подвижности при комнатной температуре и темпера-
турные коэффициенты сопротивления. Поэтому для
сравнения расчетных и экспериментальных результатов
использованы наши собственные результаты и экспери-
ментальные результаты из [1] для концентрации дырок
1019 см−3 и 5 · 1019 см−3. В [1] пленки поликристалличе-
ского кремния имели средние размеры зерен 230 Å.

Исследованные нами пленки поликристаллического
кремния получены в реакторе пониженного давления
при 610 и 625◦C на окисленных кремниевых пла-
стинах, ориентированных в плоскости (100). Толщина
окисла — 0.43 мкм. Толщина поликремниевой плен-
ки — около 0.5 мкм. Легирование пленки проводи-
лось имплантацией бора с энергий ионов 50 кэВ и
дозой — 4 · 1015 ион/см2 с последующим отжигом при
1000−1150◦C в течение 40 мин. Параметры исследован-
ных пленок приведены в таблице. Пленки — изотропны.
Как видно из таблицы, средние размеры зерен в пленках
изменяются от 650 до 1730 Å при концентрации дырок
от 6.5 · 1019 до 8 · 1019 см−3. В этом случае ширина
потенциального барьера — порядка 10 Å и она гораздо
меньше длины свободного пробега дырок.

Энергия Ферми, входящая в (2) и (3), получена в
результате решения уравнения электронейтральности
для необедненной (срединной) части зерна:

Nv

∞∫
0

ε
1
2 dε

exp
(
ε−η
k0T

)
+ 1

= N−a ,

где Nv — эффективная плотность состояний, N−a —
концентрация ионизированных акцепторов.

При концентрации примеси 1019 см−3 и более
N−a ≈ Na .

Величина w определена в результате решения уравне-
ния электронейтральности для обедненной области:

1
w

w∫
0

p(x)dx +
Q+

t

2w
= N−a ≈ Na,

Q+
t =

Qt

2 exp
(
η−εt +Vb

k0T

)
+ 1

,

где εt — энергия ловушечных состояний, Qt — плот-
ность ловушечных состояний, Q+

t — плотность заряжен-
ных ловушечных состояний.

Рис. 3. Температурные зависимости подвижности в по-
ликристаллическом кремнии p-типа. Концентрация ды-
рок p, 1019 см−3: 1 — 1.0, 2 — 5.0, 3 — 1.0, 4 — 5.0.
Расчет — 1, 2, эксперимент — 3, 4.

Первое слагаемое в левой части уравнения много
меньше второго. Поэтому

w =
Q+

t

2Na
.

Средняя концентрация дырок, в пренебрежении
аморфным слоем, равна

〈p〉 =
1
d

(
2Nv

w∫
0

∞∫
Vb
k0T (1− x

w )2

ε
1
2 dεdx

exp
( ε−η

k0T

)
+ 1

+ (d− 2w)Nv

∞∫
0

ε
1
2 dε

exp
( ε−η

k0T

)
+ 1

)
. (7)

При 〈p〉 > 1019 см−3 первое слагаемое в правой части
уравнения (7) составляет менее 3%.

На рис. 3–5 представлены рассчитанные по предло-
женной модели температурные зависимости подвижно-
сти дырок µ∗ и экспериментальные подвижности ды-
рок [1] и наши собственные результаты. На рис. 4, 5
приведены также подвижности дырок в монокристал-
лическом кремнии. Расчет подвижности проводился по
формуле

1
µ∗

=
1
µ

+
1
〈µb〉

, (8)

где µ — экспериментальные значения подвижности в мо-

нокремнии, 〈µb〉 = e〈τb〉
m∗ — подвижность в поликремнии

при рассеянии на потенциальных барьерах.
Вычисление 〈τb〉 проводилось по формуле (3).
Расчет подвижности по (8) вместо расчета по (1)

и (3) приводит к заниженным результатам [16]. Одна-
ко необходимость расчета по (8) связана с тем, что
в монокремнии при температурах 200–600 K имеется
несколько механизмов рассеяния носителей заряда, и
учесть вклад каждого из механизмов в подвижность
является довольно сложной задачей.
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Рис. 4. Температурные зависимости подвижности в поликри-
сталлическом и монокристаллическом кремнии p-типа. Рас-
чет — кривые 1–4, эксперимент — точки и кривые 1′–4′ .
Образцы: 1 — кривые 1 и 1′, 2 — кривые 2 и 2′, 3 — кри-
вые 3 и 3′, 4 — кривые 4 и 4′, монокристаллический Si
(концентрация дырок — 7 · 1019 см−3) — кривая 5.

Рис. 5. Температурные зависимости подвижности в поликри-
сталлическом и монокристаллическом кремнии p-типа. Рас-
чет — кривые 1–3, эксперимент — точки и кривые 1′–4′ .
Образцы: 5 — кривые 1 и 1′, 6 — кривые 2 и 2′, 7 — кри-
вые 3 и 3′, 8 — кривые 3 и 4′, монокристаллический Si
(концентрация дырок — 8 · 1019 см−3) — кривая 4.

При вычислении подвижности нами был проведен
анализ влияния Qt , w , δ, V0 на время релаксации τb. Ока-
залось, что на величину времени релаксации τb главное
влияние оказывает прямоугольная часть межкристаллит-
ного потенциала, в то время как изменение температур-
ной зависимости при изменении концентрации примеси
связана с квадратичной зависимостью потенциалов от
координаты.

При расчете подвижностей, представленных на
рис. 3−5, нами были использованы следующие значения:
Qt = (1.9−3.7) · 1012 см−2, V0 = 0.65 эВ, δ = 2.5−9 Å.

По оценкам, Qt = 2.5 · 1012 см−2, δ = 6.4−8.5 Å
для поликремния n-типа [4] и для p-типа
Qt = 3.7 · 1012 см−2 [1] и Qt = 1.9 · 1012 см−2 [2].

Из рис. 3 видно, что при концентрации примеси
1019 см−3 наблюдается увеличение как эксперименталь-
ной, так и расчетной подвижности с ростом температу-
ры. С увеличением размеров зерна, как видно из рис. 3–5
и таблицы, наблюдается рост подвижности.

Из зависимостей, приведенных на рис. 3–5, видно, что
все расчетные подвижности больше экспериментальных.
Причинами больших величин расчетных подвижностей
может быть следующее: а) форма (вид) реального меж-
кристаллитного потенциала отличается от формы, пред-
ставленной на рис. 2, а вид рассеивающего потенциала
существенно влияет на его рассеивающие свойства;
б) кристаллиты в поликремниевой пленке имеют слож-
ную форму, и площадь контакта соседних кристаллитов,
возможно, меньше площади боковой поверхности. Мень-
шая площадь контакта между кристаллитами приводит к
завышенному значению эксприментально определяемо-
го удельного сопротивления и заниженному значению
подвижности; в) в предложенной модели не учтена про-
извольная ориентация кристаллитов друг относительно
друга, что должно приводить к дополнительному рас-
сеянию.

4. Заключение

Предложена модель рассеяния носителей заряда на
потенциальных барьерах на границах кристаллитов. По-
лучено выражение для времени релаксации при этом
типе рассеяния. Из выражения для времени релаксации
следует, что рассеяние возрастает при уменьшении раз-
меров кристаллитов. Сравнение расчетных и экспери-
ментальных результатов показывает, что модель адекват-
но описывает рассеяние носителей заряда на потенци-
альных барьерах и что необходим учет этого рассеяния
при расчетах величины и температурной зависимости
подвижности носителей заряда в поликристаллическом
кремнии p-типа. Полученные результаты могут быть ис-
пользованы для описания других кинетических явлений.
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The scattering of charge carriers at grain
boundaries in polycrystalline silicon films

V.A. Gridchin, V.M. Lubimsky, A.G. Moiseev

Novosibirsk State Technical University,
630092 Novosibirsk, Russia

Abstract The scattering of charge carriers on grains boudaries
potential barriers in polycrystalline silicon films is considered. The
influence of this mechanism of scattering on the mobility of charge
carriers is analyzed. The results of calculations are in satisfactory
agreement with experimentally observed holes mobility. The model
developed can be used while considering other kinetic phenomena.
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