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Исследуются естественные неоднородности электрического потенциала на поверхности полупроводника в

условиях частичной самоорганизации электрически активных дефектов — формирования в слоях обеднения

донорно-акцепторных ионных пар. Определены амплитуда и характер пространственного распределения

хаотического потенциала на поверхности полупроводника в случаях локализованных и делокализованных

поверхностных состояний. Получена зависимость амплитуды хаотического потенциала от уровня компенса-

ции полупроводника.

Поверхность полупроводника является неупорядочен-

ной подсистемой [1], где структурные нарушения связа-

ны как с собственными дефектами, так и с беспорядочно

расположенными на ней адсорбированными атомами

и молекулами, а также атомами примеси в слоях

пространственного заряда у поверхности. Структурные

неидеальности в кристалле, как правило, изменяют

электронный спектр системы — формируются локали-

зованные состояния, которые в той или иной степени

заполняются. Наличие у поверхности полупроводника

сосредоточенного электрического заряда приводит к

появлению существенного по величине и своеобразного

по протяженности хаотического потенциала [2,3].

Определение параметров хаотического потенциала на

поверхности полупроводника имеет значение при тео-

ретическом обсуждении фазовых переходов и явлений

переноса [4], а также с точки зрения совершенство-

вания технологии полупроводниковых структур [5–8].
В ряде случаев указанные неоднородности связаны с

неэкранированными ионами примесных атомов на по-

верхности и в области пространственного заряда (ОПЗ)
полупроводника. Приведенные ранее оценки [9], однако,
показывают, что при определенных условиях необходи-

мо учитывать взаимодействие между этими частицами.

Вследствие электростатического взаимодействия и ми-

грации поверхностных ионов имеет место корреляция в

локализации этих точечных зарядов с соответствующим

изменением локального и среднего полей [10,11]. В силу

данных явлений возникают условия для ассоциации

ионов [12]. Появление такого частичного порядка в

системе, очевидно, может быть сведено к образованию

новой подсистемы поверхностных комплексов, обладаю-

щих дипольным моментом или мультипольным момен-

том более высокого порядка. В работе [13] рассмотрена
самоорганизация ионов на поверхности полупроводника

и определены в рамках простых моделей характеристики

хаотического потенциала в условиях ассоциации поверх-

ностных зарядов.

¶ E-mail: enter@spbstu.ru

Комплексообразование в результате взаимодействия

дефектов в полупроводниках является важным процес-

сом, определяющим электронные свойства и электро-

физические параметры указанных твердотельных си-

стем [12,14]. Одним из возможных видов формируемых

ассоциатов за счет дальнодействующих электростати-

ческих взаимодействий представляются ионные пары,

состоящие из электрически активных разноименно за-

ряженных примесных атомов — доноров и акцепторов.

Очевидным итогом такой самоорганизации является из-

менение хаотического потенциала в компенсированном

полупроводнике [15].

Реально любой легированный полупроводник являет-

ся частично или почти полностью компенсированной

системой. Наличие же взаимодействующих заряженных

доноров и акцепторов в полупроводнике позволяет в

ряде случаев рассматривать подсистему ионных пар.

Формирование донорно-акцепторных пар вполне веро-

ятно, если хотя бы одна из компонент таких комплек-

сов оказывается подвижной [14]. При доминировании

процесса спаривания ионов разных знаков количество

образованных таким образом диполей определяется сте-

пенью компенсации. В условиях такой самоорганизации

объемного заряда формируются две подсистемы частиц:

диполей и оставшихся кулоновских центров. Кроме того,

в обедненных слоях у поверхности полупроводника

возможна ориентация дипольных частиц в среднем,

макроскопическом поле ОПЗ. Очевидно, что ассоциация

дефектов и ориентация дипольных комплексов должна

приводить к изменению хаотического электростатиче-

ского потенциала как в объеме полупроводника, так и

на его поверхности. На поверхности в силу наличия

естественного размерного эффекта в обедненных слоях

пространственного заряда [2] и отсутствия существен-

ного экранирования свободными носителями указанные

изменения потенциала могут оказаться значительными.

Целью настоящей работы является исследование влия-

ния процесса спаривания электроактивных дефектов на

хаотический потенциал на поверхности полупроводника.
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Прежде всего следует рассматривать случай
”
диэлек-

трической“ поверхности частично компенсированного

донорного полупроводника, который реализуется при

полностью заполненных (локализованных) собственных

или примесных состоянях. В этих вариантах возможно

непосредственно получить неоднородность поверхност-

ного потенциала, поскольку в рамках метода электроста-

тических изображений известен аналитический вид по-

тенциала точечного заряда у поверхности. При наличии

на поверхности неизменного непрерывного и однород-

ного заряда нарушение регулярности потенциала может

быть связано с дискретностью заряда примеси и образо-

ванных диполей, расположенных в ОПЗ. Статистический

анализ поверхностных параметров может быть проведен

аналогично [2]. В рамках указанного метода необходимо

учесть наличиe в обедненном приповерхностном слое

полупроводника двух обозначенных подсистем частиц.

Потенциальная энергия диполя в приповерхностном

поле определяется соответствующим скалярным произ-

ведением,

Udip = −µ · E. (1)

Здесь µ — величина дипольного момента диполя, E —

напряженность приповерхностного поля. Если объемный

заряд формируется однозарядными донорами и акцепто-

рами, то

µ = ed, (2)

где d — длина плеча соответствующего диполя, e —

заряд электрона. В случае полностью обедненного слоя

у поверхности полупроводника напряженность электри-

ческого поля в ОПЗ имеет вид

E(z ) =
2U0

eL2
0

(L0 − z ). (3)

В (3) z — координата, направленная нормально

к поверхности в глубь полупроводника,

L0=
√

εU0/2πe2(ND−NA) — ширина ОПЗ, U0 ≫ kT —

величина изгиба зон у поверхности (T — температура,

k — постоянная Больцмана), ε — диэлектрическая

проницаемость полупроводника, ND и NA — концент-

рации заряженных доноров и акцепторов. В силу

электростатического взаимодействия характерные

размеры образованных ионных пар порядка межатом-

ного расстояния [14]. Таким образом, в широком

диапазоне уровней легирования полупроводника и

степени его компенсации, как правило, d ≪ L0 и

можно считать неизменной величину d для диполей

в поле. При выполнении данного условия в рамках

модели жестких диполей [16] возможно определение

среднего значения дипольного момента ориентируемого

в поле ОПЗ диполя. В состоянии теплового равновесия

реализуется соответствующее больцмановское рас-

пределение диполей в потенциальном поле. С учетом

данного распределения и малости энергии диполя в

поле (1) по сравнению с характерной тепловой энергией

средняя величина проекции плеча диполя на ось z
пропорциональна величине напряженности поля и равна

〈di〉 = α(L0 − z i), (4)

где α = 2U0d2/3kTL2
0, z i — глубина залегания i-го ди-

поля. Величина z i находится в диапазоне от 0 до L0.

В соответствии с [16] потенциальная энергия электро-

на в поле одного диполя на большей части диэлектриче-

ской поверхности имеет асимптотический вид

Ui ≈ − 2e2

ε + 1

z i〈d〉
(ρ2 + z 2

i )
3/2

. (5)

В данном выражении ρ — радиальная координата в

плоскости поверхности полупроводника. Усреднение (5)
по возможным z i и по площадке на поверхности с

произвольным радиусом R определяет средний вклад од-

ного диполя 〈Ui〉 в суммарную потенциальную энергию

электрона. Последовательное интегрирование приводит

к результату

〈Ui〉 = − 2e2α
(ε + 1)R2L0

×
(

L2
0 + 2RL0 − L0

√

R2 + L2
0 − R2 ln

L0 +
√

R2 + L2
0

R

)

или, вводя новую переменную ξ = L0/R и функцию f (ξ)
вида

f (ξ) = ξ2 + 2ξ − ξ
√

ξ2 + 1− ln(ξ +
√

ξ2 + 1),

имеем

〈Ui 〉 = − 2e2α
(ε + 1)L0

f (ξ). (6)

Поскольку среднее расстояние между ближайшими ди-

полями во много раз превышает их характерный размер,

в большинстве случаев подсистему данных комплексов

можно считать совокупностью невзаимодействующих

частиц, и для нее справедливо распределение Пуассона.

Применительно к ОПЗ вероятность p(N) обнаружить

N диполей в выделенном объеме имеет вид

p(N) =
〈N〉N exp(−〈N〉)

N!
. (7)

Учитывая, что при доминировании процесса образова-

ния донорно-акцепторных пар концентрация сформиро-

ванных диполей для частично компенсированного донор-

ного полупроводника практически равна концентрации

заряженных акцепторов, среднее количество частиц в

выбранном объеме есть

〈N〉 = NAL0πR2, (8)

а среднеквадратичное отклонение —

δN = R
√

πNAL0. (9)
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Общий вклад в потенциальную энергию избыточных

диполей δU±(R), количество которых задано выражени-

ем (9), есть произведение (6) и (9); с учетом введенных

обозначений его можно записать в форме

δU±(ξ) =
2e2α

√
πNAL0

ε + 1

f (ξ)

ξ
. (10)

Функциональная зависимость в (10) f (ξ)/ξ монотонна

и достигает своей точной верхней грани при ξ → ∞
(т. е. при R → 0). Вычисляя этот предел, для вклада под-

системы диполей в дисперсию потенциальной энергии

электрона на поверхности полупроводника имеем

δU± =
4e2α

√
πNAL0

ε + 1
. (11)

Аналогичный анализ для подсистемы оставшихся некор-

релированно распределенных кулоновских центров при-

водит к результату, полученному в работе [2]:

δU+ =
4e2
√

π(ND − NA)L0

ε + 1
. (12)

Однако это значение получается при R → ∞, т. е. для

подсистемы независимо распределенных в ОПЗ точеч-

ных зарядов вклад в хаотический потенциал вносят в

том числе и удаленные формально на бесконечность

частицы. Окончательно для системы статистически неза-

висимых подсистем частиц имеем

δU =
4e2

√
πL0

ε + 1

√

ND − (1− α2)NA. (13)

Если же на поверхности полупроводника имеется

делокализованный заряд, то за счет перераспределения

двумерной электронной плотности происходит соответ-

ствующее экранирование полей кулоновских центров и

диполей. В случае высокой плотности поверхностных

состояний D (> 1012 см−2 · эВ−1) оценка амплитуды

хаотического потенциала возможна в предположении

экранирования точечных зарядов на поверхности по-

лупроводника в рамках приближения Томаса−Ферми.

В соответствии с данным приближением потенциальная

энергия электрона в поле заряженного донора в плоско-

сти поверхности имеет вид

U+ = − z i

2πD(ρ2 + z 2
i )

3/2
. (14)

Заменой z i на z i + 〈di〉 и изменением знака выражения

аналогично можно записать и вклад в потенциальную

энергию электрона в поле спаренного с донором заря-

женного акцептора. Учитывая малость плеча формируе-

мых диполей относительно ширины ОПЗ и ориентаци-

онное распределение их дипольных моментов, поверх-

ностный потенциал ионной пары можно представить

следующим выражением:

Ui ≈
∂U+

∂z i
〈di〉. (15)

Процедура усреднения (15) по глубинам залегания

диполей и по площадке на поверхности приводит к

следующему результату:

〈Ui 〉 =
α

πDR2L0

(

R −
√

R2 + L2
0 + L0

)

. (16)

Для пуассоновского ансамбля частиц остаются справед-

ливыми выражения (8) и (9). Используя ранее приме-

ненный алгоритм, получаем вклад подсистемы диполей

в хаотический потенциал на проводящей поверхности с

характерным размером R в виде

δU±(R) =
α

DR

√

NA

πL0

(

R −
√

R2 + L2
0 + L0

)

. (17)

Данная функциональная зависимость достигает своей

максимальной величины при R → 0. Вычисление соот-

ветствующего предела дает

δU± =
α

D

√

NA

πL0

. (18)

При этом для вклада в хаотический потенциал на

поверхности подсистемы оставшихся в ОПЗ заряженных

доноров имеем

δU+ =
1

D

√

ND − NA

πL0

. (19)

Выражение (19) получается при вычислении предельно-

го выражения также для бесконечно малой площадки на

проводящей поверхности [16]. Окончательно для ампли-

туды хаотического потенциала на проводящей поверхно-

сти компенсированного полупроводника получаем:

δU =
1

D
√
πL0

√

ND − (1− α2)NA. (20)

Подведем некоторые итоги проведенного анализа.

Прежде всего следует отметить мелкомасштабный ха-

рактер неоднородностей поверхностного потенциала,

формируемых ориентируемыми ионными парами в поле

ОПЗ, вне зависимости от вида поверхностных состо-

яний. Однако, если в случае проводящей поверхности

результирующие флуктуации потенциала остаются с

указанным пространственным распределением, то на

поверхности с локализованными поверхностными состо-

яниями хаотический потенциал является суперпозицией

вкладов двух существенно различных масштабов. Соот-

ветствующие величины амплитуды хаотического потен-

циала зависят от степени компенсации полупроводника

K = NA/ND . Поскольку в большинстве случаев α ≪ 1,

при наличии диэлектрической поверхности амплитуда

хаотического потенциала пропорциональна (1− K)1/4.
При реализации условий проводящей поверхности соот-

ветствующий параметр хаотического потенциала оказы-

вается пропорциональным (1− K)3/4. Представленные
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Амплитуда хаотического потенциала на поверхности до-

норного кремния (ε = 12) с параметрами ND = 1017 см−3,

U0 = 0.3 эВ, D = 1013 см−2
· эВ−1, T = 300K в условиях фор-

мирования ионных пар донор−акцептор в зависимости от

степени компенсации: 1 — диэлектрическая поверхность,

2 — проводящая поверхность.

на рисунке зависимости указывают на существенное сни-

жение амплитуды хаотического потенциала на поверх-

ности легированного полупроводника в области сильной

компенсации. Причиной такого характера зависимости

является ослабление естественно размерного эффекта в

ОПЗ полупроводника в силу роста ширины обедненной

приповерхностной области и, как следствие, статисти-

ческое усреднение неоднородных полей кулоновских

центров и дипольных частиц у поверхности.

Результаты были получены в СПбПУ в рамках выпол-

нения государственного задания Министерства образо-

вания и науки России.
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Abstract This paper investigates the natural heterogeneity of the

electric potential on the semiconductor surface in conditions of

electrically active defects partial self-organization — the formation

in depletion layers of the donor−acceptor ion pairs. Amplitude

and shape of spatial distribution of the random potential on the

semiconductor surface in cases of localized and delocalized surface

states are defined. The dependence of the amplitude of the random

potential on the level of compensation of the semiconductor is

found.
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