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Влияние структурной неоднородности на проводимость                
полупроводниковых материалов

Сложность процессов, определяющих 
электрические свойства структурированных 
неоднородных материалов, рассматривает-
ся со стороны квантового представления 
апериодической структуры. Детерминация 
каждого из вида разупорядоченности апери-
одической матрицы посредством статисти-
ческого и энергетического параметров поз-
волила описать температурные зависимости 
электропроводимости аморфных пленок 
гидрогенизированного кремния. 

Complexity in understanding of the pro-
cesses spotting the electrical properties of 
structured materials is considered from the 
side of the quantum representation of aperiodic 
structure. Determination of each of the view 
disordered aperiodic matrixes by means of sta-
tistical and energy parameters have allowed to 
describe the temperature dependences of the  
electroconductivity of the hydrogenated silicon 
amorphous films. 
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Введение 

Свойства поликристаллических и аморфных 
материалов выделяются разнообразием, осо-
бенностями и шириной диапазона их примене-
ния. Интересным примером доступного много-
образия являются структурированные материа-
лы, сочетающие беспорядочный атомарный ха-
ос и строго упорядоченную структуру [1,2]. 
Столь удивительное сочетание фаз твердо-
тельной матрицы в мезоскопическом простран-
стве позволяет использовать множество вариа-
ций внутренней составляющей материала [3]. 
Именно существование непериодичности во 
всех ее проявлениях при однозначном опреде-
лении ее в кристаллической структуре открыва-
ет широкие возможности по созданию элек-
тронных схем на основе наноэлементной базы. 

Однако, именно наличие неоднозначности и 
затрудняет описание динамики поведения носи-
телей заряда в подобного рода материалах. 
Поэтому более детализированная модель разу-
порядоченной структуры должна опираться на 
комплексный подход статистических и строго 
детерминированных методов, в  основе которых 

лежит квантовое представление твердотельной 
матрицы. 

1. Периодическая составляющая 

Отрицательным аспектом в использовании 
неоднозначно упорядоченных материалах в по-
лупроводниковой электронике, является неста-
бильность свойств, а точнее сложная предска-
зуемость и трудная управляемость его элек-
трофизическими характеристиками в процессе 
получения.  Электропроводность здесь являет-
ся базовым параметром, от которого зависят 
мощностные, частотные и многие другие харак-
теристики полупроводникового прибора. Имен-
но поэтому нами предпринята попытка описа-
ния проводимости разупорядоченных, в том 
числе и аморфных, структур с точки зрения 
квантового подхода, опираясь при этом на 
формализм уравнения Шредингера. 

Отклонение от стехиометрической упорядо-
ченности, несомненно, обуславливает наличие 
энергетических уровней в запрещенной зоне, 
что в свою очередь позволяет рассматривать 
резистивную природу наноразмерных полупро-
водников как сумму электропроводностей, ос-
нова которых определена различными меха-
низмами [4]. Первоначально абстрагируясь от 
детализации энергетического спектра неупоря-
доченного полупроводника, его проводимость 
можно представить как сумму: 

r Tσ = σ + σ ,                  (1) 
где σr – проводимость упорядоченной, регуляр-
ной части структуры, σT – проводимость, обу-
словленная энергетическими центрами, созда-
ваемыми разупорядоченностью.  

Аппроксимируя утверждение (1) на концен-
трацию носителей заряда и воспользовавшись [5]: 

dn f(E,T)N(E)dE= ,                      (2) 
мы можем расписать: 
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Сопоставление с чисто кристаллическим 
подходом в приводимом описании неупорядо-
ченной структуры выбрано умышленно в силу 
того, что именно опираясь на хорошо отрабо-
танную теорию проводимости кристаллических 
материалов, возможно, достаточно точно опи-
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сать поведение разупорядоченной структуры. 
Однако, в отличие от кристаллической перио-
дичности, в рассматриваемых наноупорядочен-
ных материалах, где нижний предел интегриро-
вания обнуляется переносом начала системы 
отсчета в Ec, а верхний устремляется к беско-
нечности,  энергетический промежуток от Е1 до 
Е2 возможно представить как два промежут-     
ка [EV; EC] и [EC; E∞] . И, следовательно, распи-  
сать (3) как сумму интегралов: 

,
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позволяющую детерминировать равновесную кон-
центрацию носителей упорядоченной и дефектной  
частей структуры.  Для соблюдения точности, в (4) 
мы также принимаем допущение об отсутствии 
влияния апериодического спектра на периодиче-
ский потенциал [6,7]. В противном случае в данное 
неравенство необходимо вносить дополнительный 
интеграл взаимодействия, важность которого ни 
сколько не занижается, а лишь опускается из-за 
упрощения первого приближения. 

Это упрощение позволяет рассматривать 
первый интеграл в разбиении (4) в квазикласси-
ческом приближении. При этом плотность со-
стояний Nr определяется числом квантовых со-
стояний электрона, конец волнового вектора k 
которого лежит в элементе dk детерминирован-
ного k-пространства. Также это дает возмож-
ность определить кристаллическую составляю-
щую как систему невырожденного электронного 
газа и принять допущение exp(-F/kT)>>1 при ко-
тором функция распределения Ферми-Дирака в 
условиях термодинамического равновесия 
упрощается распределением  Максвелла-
Больцмана с нормировочной константой 
А≡exp(-F/kT) [8]. В результате концентрация nr, 
определяемая периодической составляющей, 
выражается интегралом: 
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2. Апериодическая структура 

Второе слагаемое  уравнения (4): 
c

v

E

T T
E

n f(E,T) N (E) dE= ∫               (6) 

необходимо рассматривать как интегрирование 
по детерминированным состояниям, которые 
обусловлены типом j - го дефекта в «хвостах» 

запрещенной зоны. При этом стоит отметить 
сложность определения плотности состояний и 
функции распределения для разупорядоченного 
участка материала. Как один из возможных под-
ходов, предложенный в [9], использование 
квантового формализма уравнения Шредингера 
позволяет описать энергетический спектр [10]: 

1(( ) / 2 )

(1 ln(cos(2 )))
j jT а a T j

j

C

b

−= + + + ξ ×

× + π ⋅ ⋅k

Ε Ε Ε
    (7) 

исходя из собственных функций рассматривае-
мой системы. Константы Ea, Ea-1, CT  определя-
ются параметрами базовой решетки. Энергети-
ческий сдвиг ξj в запрещенной зоне задается 
физикой каждого из дефектов и может быть по-
лучен либо расчетом межатомных сил взаимо-
действия, либо подобран методом моделирова-
ния и сравнения экспериментальных данных.  

Коэффициент bj является одновременно и 
количественным параметром, и  энергетической 
характеристикой каждого типа неоднородности. 
И хотя при строгом представлении для трех-
мерных аморфных матриц bj  является вектор-
ной величиной, однако в данном упрощенном 
случае его можно определить отношением де-
фектных центров Ndj к количеству атомов в ба-
зовой решетке Nc : 
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где α  – коэффициент пропорциональности, 
определяющий структурную периодичность ба-
зовой решетки. Общая плотность состояний в 
«хвостах» зон определяется суммой по всем 
типам неоднородностей: 
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Таким образом, плотность состояний в (6) 
определяется суммой: 

           
1

z j c
T αj

b N
N (E) 

=
= ∑ .                  (10) 

Проведя аналогичные рассуждения [5] и опи-
раясь на экспериментальный факт, что запре-
щенная зона неупорядоченных материалов  
больше чем у кристаллов, можно ввести Больц-
мановское распределение и в (6). Более того, 
также как и в случае плотности состояний, целе-
сообразным представляется использование 
энергетического сдвига ξ относительно середины 
запрещенной зоны, получаемого из энергетиче-
ского спектра в [10]. Подобная замена также ра-
циональна с точки зрения согласования с экспе-
риментальными результатами. Уходя от трудно 
определяемого уровня Ферми в функции рас-



Наноструктуры и нанотехнологии в электронике  13 

пределения неупорядоченной структуры к подо-
бранному путем моделирования [6] эксперимен-
тальному сдвигу энергии ξ можно получить рас-
пределение  в дефектной части материала: 

e e
E F vξ
kT kTf(E,T) 
−

− −
= = ,           (11) 

где дополнительная поправка v  определя-
ется взаимодействием детерминированных 
центров в хвостах запрещенной зоны и возмож-
ным ее влиянием на сдвиг по энергиям. 

Объединяя (11) и (10) в интеграле (6) полу-
чаем: 
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Интегрирование по dξ легко заменить сумми-
рованием по отдельным дефектным центрам ξj в 
силу их пространственно-энергетической диспер-
сии. Более того, учет их взаимодействия вложен в 
константу v , которую для уточнения можно 
определить для каждого из центров, т.е. задав 

jv  . B этом случае (12) переписывается как: 
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Так как каждому дефекту bj  соответствует 
свой энергетический уровень ξj, причём только 
один, то из суммы произведений (13) не равны 
нулю только те слагаемые, в которых bj ≠ 0 и      
ξj ≠0, следовательно Tn  : 
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В данной сумме необходимо обговорить па-
раметр плотности состояний Nc который хоть и 
близок у кристаллическому, но все же отличен. 
Поэтому для достоверности уточним Nc как N′c – 
плотность состояний апериодической решетки. 
Тогда окончательно для дефектной части:  
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Следовательно, имея качественный ξj и ко-
личественный bj параметры, возможно описать 
реальную разупорядоченную структуру с лока-
лизованными центрами в щели подвижности. 

Выводы 

Таким образом, объединяя генерацию элек-
тронов в зоне проводимости как псевдокри-
сталлической, так и дефектной частями, полу-
чаем общую концентрацию: 
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При введении (16) в зависимость проводи-
мости структуры получаем параметр, легко про-
веряемый экспериментальным измерением: 
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где подвижность носителей µn и µ′n, также как Nc 
и N′c, детерминируется в зависимости от частей 
структуры. Константа q, носящая поправочный 
характер, необходима при внесении в (17) экс-
периментальных параметров для моделирова-
ния теоретической проводимости и сравнения 
ее с экспериментом. 

Одним из важных свойством (17) является 
возможность экспериментального «зондирова-
ния конструктива» внутренней структуры [11] 
рабочих слоев приборов в зависимости от ме-
тодов их получения. Другими словами, распи-
сывая экспериментальную проводимость по-
средством моделирования (17) можно расшиф-
ровать энергетический спектр в «хвостах» за-
прещенной зоны. 

Как пример, была рассмотрена проводимость 
для кремниевых пленочных структур, получен-
ных магнетронным распылением кристалличе-
ской мишени на постоянном токе [11]. Варьируе-
мым параметром было парциальное давления 
водорода в смеси рабочих газов (рис.2: 40% - 
кривая 1 и 30% - кривая 2), которое и обуславли-
вало насыщение растущей пленки одновалент-
ным элементом. Что в свою очередь влияло на 
морфологию растущей пленки. 

 
Рис.1. Сопоставление экспериментальной и      
моделируемой проводимости 
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Сопоставление модельной сплошной кривой 
и экспериментальных точек проводимости    
(рис. 1) показало возможность дешифрации 
атомарной матрицы на основе (17). 
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