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Аннотация. Уменьшение размеров полупроводниковых структур с n–p переходами — одна из тен-
денций развития современной электроники и оптоэлектроники. Физические законы приводят к
увеличению вклада поверхностных свойств по отношению к объёмным. Электронные поверхностные
состояния обладают электрофизическими и рекомбинационными свойствами, что существенно из-
меняет параметры субмикронных и наноструктур. Основные свойства n-p переходов объясняются
распределением потенциала электрического поля, который является решением уравнения Пуассона.
В работе предлагается новая численная модель распределения электрического поля n-p перехода,
учитывающая плотность поверхностных состояний. С помощью этой модели выполнено численное мо-
делирование n–p перехода с параметрами, соответствующими реальному диффузионному n–p переходу
в кремнии. Показано, что вследствие заполнения поверхностных состояний электронами образуется
поверхностный потенциальный барьер протяжённостью 4 · 10−9 м, уменьшающий потенциальный
барьер, созданный распределением доноров и акцепторов. Значение поверхностнго потенциального
барьера определяется моделью образования и заполнения поверхностных энергетических уровней.
Ключевые слова: n-p переход, потенциал электрического поля, уравнение Пуассона, поверхностные
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Abstract. Reducing the size of semiconductor structures with n–p junctions is one of the trends in
the development of modern electronics and optoelectronics. Physical laws lead to an increase in the
contribution of surface properties relative to volumetric ones. Electronic surface states have electrophysical
and recombination properties, which significantly changes the parameters of submicron and nanostructures.
The main properties of n–p junctions are explained by the distribution of the electric field potential, which
is a solution to the Poisson equation. The work proposes a new numerical model of the electric field
distribution of the n–p junction, taking into account the density of surface states. Using this model, a
numerical simulation of the n–p junction was performed with parameters corresponding to the real diffusion
n–p junction in silicon. It is shown that due to the filling of surface states with electrons, a surface potential
barrier with a length of 4 · 10−9 m is formed, which reduces the potential barrier created by the distribution
of donors and acceptors. The value of the surface potential barrier is determined by the model of formation
and filling of surface energy levels.
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Введение

Характеристики полупроводниковых приборов во многом зависят от координатной зави-
симости внутреннего электрического поля. Вольтамперная характеристика (ВАХ) является
одной из важнейших характеристик и определяется как объемными, так и поверхностными
свойствами прибора. Исследование ВАХ диодов, транзисторов и фотоэлектрических пре-
образователей (ФЭП) позволяет изучить эти свойства [1–3]. В основе анализа ВАХ лежат
теоретические модели распределения электрического поля и переноса электронов и дырок
в полупроводниковых структурах [4].

Уменьшение размеров современных полупроводниковых приборов с n–p переходами при-
водит к возрастанию вклада поверхностных свойств, так как электронные поверхностные
состояния являются причиной формирования поверхностного заряда и поверхностной рекомби-
нации. Эти факты неоднократно обсуждались в научной литературе. Например, неравновесный
поверхностный заряд на границе Si–SiO2 обусловливает снижение эффективности собирания
электронов, дырок в ФЭП [5, 6]; туннельно-рекомбинационные переходы электронов через
поверхностные энергетические уровни на границе раздела Si–ITO препятствуют разделению
фотогенерированных электронов, дырок [7]; поверхностный заряд создаёт поверхностный
электрический потенциальный барьер, который препятствует перемещению электронов и ды-
рок через поверхность [8]. Результаты исследований электрического поля в поверхностной
области открывают дополнительные возможности для повышения стабильности диодов [9]
и эффективности ФЭП [10].

Физические причины возникновения энергетических уровней в поверхностной области
различны: нарушения трансляционной симметрии на границах кристалла — таммовские со-
стояния, поверхностные уровни Шокли, уровни, созданные дефектами решетки и примесями.
Плотность поверхностных электронных состояний Nss принимает значения 1015 ÷ 1019 м−2,
зависит от содержания газов в атмосфере, обработки поверхности [11], облучения ионизирую-
щими частицами [12] и других факторов. Современные технологические методы обработки
и очистки поверхности кремния позволяют уменьшить толщину поверхностного слоя wsurf
до ∼ 10−9 м [13], что согласуется с оценкой 2 · 10−9 м [14].

В работе предлагается новая численная модель распределения электрического поля n–p
перехода, учитывающая плотность поверхностных состояний.

1. Модель заполнения поверхностных состояний электронами

Энергетический спектр плотности поверхностных состояний в запрещенной зоне обозначим
r(E). Плотность заряженных поверхностных состояний Nsq вычисляется с помощью статистики
Ферми–Дирака.

Примем следующее правило заполнения электронами поверхностных состояний. В равновес-
ном состоянии суммарный электрический заряд на поверхности собственного полупроводника
равен нулю при T = 0 К. Это означает, что энергетические уровни, обусловленные нарушени-
ями атомной структуры полупроводника, расположенные ниже середины запрещенной зоны,
заполнены и нейтральны (донорные состояния), а расположенные выше середины запрещенной
зоны свободны и нейтральны (акцепторные состояния), так как уровень Ферми находится
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Рис. 1. Схема n–p перехода

Fig. 1. n–p junction diagram

по середине запрещенной зоны. Тогда при T ̸= 0 К плотность заряженных поверхностных
состояний равна

Nsq =

Eg
2∫

0

r(E) dE

1 + e
F−E
kT

−
Eg∫

Eg
2

r(E) dE

1 + e
E−F
kT

, (1.1)

где Eg — ширина запрещенной зоны, F — уровень Ферми, k — постоянная Больцмана, T —
абсолютная температура. В формуле (1.1) энергия отсчитывается от вершины валентной зоны.

Вид функции r(E) определяется квантовой структурой поверхности и присутствием на ней
чужеродных атомов и молекул. Моделирование атомной структуры поверхности не является
целью данной работы. Далее используем равномерное распределение спектра плотности
поверхностных состояний

r(E) =


Nss

Eg
, E ∈ [0, Eg] ;

0, E /∈ [0, Eg] .

(1.2)

Из формул (1.1) и (1.2) получим

Nsq =
NsskT

Eg
ln

(
1 + e

F−
Eg
2

kT

)(
1 + e

Eg−F

kT

)
(
1 + e

F
kT

)(
1 + e

Eg
2

−F

kT

) . (1.3)

2. Численная модель распределения электрического поля n–p перехода

Модель распределения электрического поля n–p перехода основана на численном решении
уравнения Пуассона. Это уравнение используется для описания физических процессов в
различных областях науки и техники, что стимулирует разработку новых алгоритмов [15–19].

Объектом исследования является планарный n–p переход, предметом исследования — по-
тенциал электрического поля φ(x). Пространственная схема n–p перехода показана на рис. 1.
Эмиттер n-типа проводимости расположен при −wn ⩽ x ⩽ −dn, где wn — глубина залегания n–
p перехода. Область, обедненная носителями заряда, (ООНЗ) расположена при −dn < x < dp.
База p-типа проводимости расположена при dp ⩽ x ⩽ wp, где wp — толщина базы, wp ≫ dp.

Электрическое поле n–p перехода создается распределением заряженных частиц: дырок
p(x), электронов n(x), доноров N ion

D (x), акцепторов N ion
A , а также состояниями на поверхности

эмиттера Ns.
Потенциал электрического поля является решением уравнения

d
2

dx2
φ(x) = − q

εε0

(
p(φ)− n(φ) +N ion(x, φ) +Ns(φ)

)
, (2.1)

где ε — диэлектрическая проницаемость вещества, ε0 — диэлектрическая постоянная, q —
элементарный заряд, N ion(x, φ) = N ion

D (x, φ)−N ion
A (φ).
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Совместим начало отсчета энергии с вершиной валентной зоны на границе базы x = wp,
тогда φ(wp) = 0. Дополнительным условием для уравнения (2.1) является физически выпол-
няющееся условие общей электронейтральности структуры

wp∫
−wn

(
p(φ(x))− n(φ(x)) +N ion(x, φ(x)) +Ns(φ(x))

)
dx = 0. (2.2)

Из (2.1) и (2.2) следует, что

d

dx
φ(x)

∣∣∣∣
x=−wn

=
d

dx
φ(x)

∣∣∣∣
x=wp

. (2.3)

Напряженность электрического поля E(x) = − d
dxφ(x) в равновесных условиях в базе равна

нулю. В этом случае условие (2.3) принимает вид

d

dx
φ(x)

∣∣∣∣
x⩽−wn

= 0. (2.4)

Уровень Ферми в равновесии пространственно не изменяется, однако положение вершины
валентной зоны Ev(x) = −qφ(x), а дна зоны проводимости Ec(x) = Eg − qφ(x), поэтому
изменение концентраций электронов и дырок в невырожденном полупроводнике определяется
следующими формулами:

n(φ) = Nce
F−Eg+qφ(x)

kT , p(φ) = Nve
−F−qφ(x)

kT , (2.5)

где Nc — эффективная плотность электронных состояний в окрестности дна зоны проводимо-
сти, Nv — эффективная плотность электронных состояний в окрестности вершины валентной
зоны.

Аналогично в формуле (1.3) следует учесть пространственное изменение вершины валентной
зоны. В уравнении (2.1) Ns(x) — объемная концентрация, тогда как в (1.3) Nsq — поверхностная
плотность. Поверхностные уровни существуют в поверхностном слое толщиной wsurf ≈ 10−9 м,
где их концентрация Nsurf = Nss/wsurf. Глубина n-p перехода wn ≫ wsurf , поэтому представим
Ns(x) в следующем виде:

Ns(φ) =


NsurfkT

Eg
ln

(
1 + e

F+qφ(x)−
Eg
2

kT

)(
1 + e

Eg−F−qφ(x)

kT

)
(
1 + e

F+qφ(x)
kT

)(
1 + e

Eg
2

−F−qφ(x)

kT

) , x = −wn;

0, x ̸= −wn.

(2.6)

Распределение примесей соответствует модели диффузии доноров из неограниченного источ-
ника с поверхности эмиттера в пластину, содержащую однородную концентрацию акцепторов.
Концентрация доноров

ND(x) = ND0erfc

(
(x+ wn)

x0

)
, (2.7)

где ND0 — концентрация доноров на поверхности x = −wn, x0 = 2
√
Ddtd, Dd — коэффици-

ент диффузии доноров, зависящий от температуры, td — время диффузии. Концентрация
акцепторов NA = const.

В зависимости от температуры и положения уровня Ферми не все доноры и акцепторы
являются ионизованными. Концентрации ионизованных доноров и акцепторов равны

N ion
D (x, φ) =

ND(x)

1 + gde
F+qφ(x)−Eg+Ed

kT

, N ion
A (φ) =

NA

1 + gae
Ea−F−qφ(x)

kT

, (2.8)
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Рис. 2. Потенциал и напряженность электрического поля n–p перехода при Nsurf = 0:
1 — потенциал φ(x), 2 — напряженность E(x)

Fig. 2. Potential and electric field strength of n–p junction at Nsurf = 0: 1 — potential φ(x), 2 — strength E(x)

где Ed — энергетический уровень донорной примеси, отсчитанный от дна зоны проводимости,
gd — фактор вырождения донорного уровня, Ea — энергетический уровень акцепторной приме-
си, отсчитанный от вершины валентной зоны, ga — фактор вырождения акцепторного уровня.
Положение металлургической границы n–p перехода определяется условием ND(0) = NA, из
которого определяется параметр x0 в формуле (2.7).

Равновесное значение F определяется из условия локальной нейтральности базы

p(wp)− n(wp) +N ion(wp) = 0.

Из граничного условия (2.4) следует, что φ(x) = φ0 при x ⩽ −wn. Значение φ0 не задается,
а определяется в процессе численного решения уравнения (2.1) методом последовательных
итераций.

Уравнение (2.1) в разностной форме имеет вид

φj(x− h)− 2φj(x) + φj−1(x+ h)

h2
=

= − q

εε0

(
Nve

−F−qφj(x)
kT −Nce

F−Eg+qφj(x)

kT +N ion(x, φj(x)) +Ns(φ
j(x))

)
, (2.9)

где h — шаг дискретизации, j — номер итерации.
Граничные условия для уравнения (2.9): φj(−wn − h) = φj(−wn), φj(wp) = 0. Выбор

начального приближения для j = 0 определяется условиями решаемой задачи. Одним из
возможных условий является уравнение локальной нейтральности

Nve
−F−qφ0(x)

kT −Nce
F−Eg+qφ0(x)

kT +N ion(x, φ0(x)) +Ns(φ
0(x)) = 0. (2.10)

Алгебраические уравнения (2.9) решались относительно φj(xi) численно методом биекций в
каждой точке xi = −wn + i · h, i = 0, 1, . . . ,K − 1, K = (wp + wn)/h, используя известные из
предыдущей итерации φj−1(xi). Вычисления прекращались при достижении условия (2.2).

3. Результаты моделирования и их обсуждение

Распределение примесей создано диффузией фосфора в пластину кремния, легированную
бором. Параметры концентрации примесей: ND0 = 1026 м−3, NA = 1021 м−3. Глубина залегания
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Рис. 3. Концентрации заряженных частиц при Nsurf = 0: 1 — модуль концентрации ионизованных
примесей |N ion| , 2 — концентрация электронов n, 3 — концентрация дырок p

Fig. 3. Concentrations of charged particles at Nsurf = 0: 1 — modulus of concentration of ionized impurities |N ion|,
2 — electron concentration n, 3 — hole concentration p

диффузионного n–p перехода wn = 0,45 · 10−6 м, так что n–p переход является достаточно
плавным, и размером области, обогащенной электронами [20], в области пространственного
заряда (ОПЗ) можно пренебречь.

Результаты расчетов при T = 300 К, не учитывающие поверхностные состояния, показаны на
рис. 2, 3. Максимальное значение концентрации ионизованных доноров N ion(−wn, φ(−wn)) =
= 1,46 · 1025 м−3 (рис. 3) меньше Nc = 2,74 · 1025 м−3. Концентрация акцепторов NA ≪ Nv.
Следовательно, носители заряда не вырождены, формулы (2.5) применимы.

Размер ООНЗ меньше, чем ОПЗ (рис. 3). В ООНЗ n(x), p(x) ≪ |N ion|, следователь-
но, dn ≈ 0, dp ≈ 0,75 · 10−6 м. Концентрация электронов n меньше, но порядка N ion при
−wn ⩽ x < −dn, следовательно, весь эмиттер содержит положительный заряд и входит в
ОПЗ. Размер части ОПЗ, содержащей отрицательный заряд, созданный ионизованными ак-
цепторами, превышает dp. В равновесном n–p переходе изменение электрического потенциала
в ООНЗ φ(−dn)− φ(dp) ≈ 0,6 В (рис. 2).

Влияние поверхностных состояний в эмиттере n-типа на φ(x) продемонстрировано на рис. 4.
В расчетах использовались значения Nss = 1019 м−2, Nsurf = 1028 м−3. На рис. 4 сравниваются
три случая: 1 — поверхностный заряд отсутствует, 2 — поверхностный заряд определяется
статистикой Ферми–Дирака (формула (2.6)), 3 — все поверхностные состояния заряжены
отрицательно (формула (3.1)).

Ns(x) =

{
−Nsurf, x = −wn;

0, x ̸= −wn.
(3.1)

В полупроводнике n-типа поверхностные состояния имеют суммарный отрицательный
заряд, а в полупроводнике p-типа — положительный. В результате происходит образование
электрического потенциального барьера ∆φs в поверхностной области толщиной we ≈ 4·10−9 м
(рис. 4), we > wsurf. Значение ∆φs зависит от спектра плотности поверхностных состояний
r(E) и закона их заполнения. Если Ns определяется формулой (2.6), то при увеличении Nss

происходит только компенсация типа проводимости, а q∆φs приближается к Eg/2, если Ns

определяется формулой (3.1), то происходит сильная инверсия типа проводимости, когда
q∆φs > Eg/2. На рис. 4 ∆φs = −0,5 В в случае 2, ∆φs = −1,27 В в случае 3.
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Рис. 4. Потенциал электрического поля в поверхностной области эмиттера для различных
значений Ns: 1 — Ns = 0, 2 — формула (2.6), 3 — формула (3.1)

Fig. 4. Electric field potential in the surface region of the emitter for different values of Ns: 1 — Ns = 0,
2 — formula (2.6), 3 — formula (3.1)

Заключение

В работе предложена новая численная модель равновесного n–p перехода, учитывающая
влияние поверхностных состояний на потенциал внутреннего электрического поля. Получе-
на формула для расчета плотности заряда, созданного нарушениями атомной структуры
на поверхности. Разработан численный метод решения уравнения Пуассона с граничными
условиями, содержащими зависимость поверхностного заряда от потенциала электрического
поля.

Выполнено численное моделирование n–p перехода с параметрами, соответствующими
реальному диффузионному n–p переходу в кремнии. Рассчитанное значение изменения элек-
трического потенциала во всём n–p переходе φ0 = 0,85 В без учета поверхностных состояний
(рис. 2).

Показано, что вследствие заполнения поверхностных состояний электронами образуется
поверхностный потенциальный барьер ∆φs протяжённостью we ≈ 4 · 10−9 м (рис. 4), умень-
шающий φ0. Значение ∆φs определяется моделью образования и заполнения поверхностных
энергетических уровней. Статистика Ферми–Дирака (формула (2.6)) регулирует значение ∆φs,
уменьшая влияние поверхностного заряда. Таким образом, реализуется общий закон природы,
проявляющийся в процессах саморегуляции.
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