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摘　要：多晶硅薄膜已广泛应用于平板显示、微机电系统和集成电路等领域，在太阳电池和平板系统领域也有
着巨大的应用前景。由于多晶硅薄膜存在晶界，晶界内的晶体缺陷和悬挂键会向带隙中引入界面态，界面态一

方面会束缚载流子并形成势垒阻碍载流子的传输，另一方面会作为有效复合中心加重载流子的复合，因此，多

晶硅薄膜上制备的器件的性能要低于与之对应的单晶硅薄膜器件的性能。为了从理论上阐明暗场和光照条件下

多晶硅薄膜的电学性质，人们已发展了各种理论模型。此外，为了确定晶界界面态在带隙中的分布，人们已发

展出分析法和计算机模拟两种方法。本文将简要概述人们在多晶硅薄膜电学输运理论和晶界界面态分布确定方

法等方面的主要研究进展，以期对从事多晶硅薄膜或多晶半导体输运性质研究的科研工作者有所参考和启发。

关键词：多晶硅薄膜；晶界；界面态；电学性质

中图分类号：Ｏ４７２＋４　　文献标志码：Ａ　　文章编号：０５２９－６５７９（２０１７）０４－００３８－０８

Ｒｅｓｅａｒｃｈｐｒｏｇｒｅｓｓｏｎｃａｒｒｉｅｒｔｒａｎｓｐｏｒｔｔｈｅｏｒｙｏｆ
ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｉｌｉｃｏｎｔｈｉｎｆｉｌｍｓ

ＤＥＮＧＹｏｕｊｕｎ１，２，ＡＩＢｉｎ２，３

（１．ＳｃｈｏｏｌｏｆＰｈｙｓｉｃｓ，ＳｕｎＹａｔｓｅｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｇｕａｎｇｚｈｏｕ５１０００６，Ｃｈｉｎａ；
２．ＧｕａｎｇｄｏｎｇＰｒｏｖｉｎｖｉａｌＫｅｙＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＰｈｏｔｏｖｏｌｔａｉｃＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，Ｇｕａｎｇｚｈｏｕ５１０００６，Ｃｈｉｎａ；
３．ＳｃｈｏｏｌｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＳｕｎＹａｔｓｅｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｇｕａｎｇｚｈｏｕ５１０００６，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｉｌｉｃｏｎ（ｐｏｌｙＳｉ）ｔｈｉｎｆｉｌｍｓｈａｖｅｂｅｅｎｗｉｄｅｌｙｕｓｅｄｉｎｆｌａｔｐａｎｅｌｄｉｓｐｌａｙｓ，
ＭＥＭＳ（ｍｉｃｒｏｅｌｅｃｔｒｏｍｅｃｈａｎｉｃａｌｓｙｓｔｅｍ）ａｎｄｉｎｔｅｇｒａｔｅｄｃｉｒｃｕｉｔｓ，ａｎｄａｌｓｏｈａｖｅｇｒｅａｔａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｐｒｏｓ
ｐｅｃｔｓｉｎｏｔｈｅｒａｒｅａｓｓｕｃｈａｓｓｏｌａｒｃｅｌｌｓａｎｄＳＯＰ（ｓｙｓｔｅｍｏｎｐａｎｅｌ）．Ｓｉｎｃｅｔｈｅｒｅｅｘｉｓｔｇｒａｉｎｂｏｕｎｄａｒｉｅｓ
（ＧＢｓ）ｉｎｐｏｌｙＳｉｔｈｉｎｆｉｌｍｓ，ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｄｅｆｅｃｔｓａｎｄｄａｎｇｌｉｎｇｂｏｎｄｓｉｎＧＢｒｅｇｉｏｎｓｗｏｕｌｄｉｎｔｒｏｄｕｃｅｉｎｔｅｒ
ｆａｃｅｓｔａｔｅｓｉｎｔｈｅｂａｎｄｇａｐ．Ｏｎｔｈｅｏｎｅｈａｎｄ，ｔｈｅｉｎｔｅｒｆａｃｅｓｔａｔｅｓｗｏｕｌｄｔｒａｐｃａｒｒｉｅｒｓｔｈｕｓｃｒｅａｔｉｎｇｂａｒｒｉ
ｅｒｓａｇａｉｎｓｔｃａｒｒｉｅｒｔｒａｎｓｐｏｒｔａｔｉｏｎ，ｏｎｔｈｅｏｔｈｅｒｈａｎｄ，ｔｈｅｙｃｏｕｌｄａｃｔａｓｅｆｆｅｃｔｉｖｅｒｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｃｅｎｔｅｒｓｔｏ
ｓｔｒｅｎｇｔｈｅｎｔｈｅｒｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｔｈｅｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｄｅｖｉｃｅｓｆａｂｒｉｃａｔｅｄｏｎｐｏｌｙＳｉｔｈｉｎｆｉｌｍｓｉｓ
ｇｅｎｅｒａｌｌｙｗｏｒｓｅｔｈａｎｔｈａｔｏｎｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｉｌｉｃｏｎｔｈｉｎｆｉｌｍｓ．Ｔｏｇｉｖｅａｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｅｘｐｌａｎａｔｉｏｎｏｎｔｈｅｅｌｅｃ
ｔｒｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｐｏｌｙＳｉｔｈｉｎｆｉｌｍｓｕｎｄｅｒｔｈｅｄａｒｋａｎｄｉｌｌｕｍｉｎａｔｉｏｎｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ，ｖａｒｉｏｕｓｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍｏｄ

 收稿日期：２０１６－１２－２１
基金项目：广东省科技计划项目 （２０１１Ａ０３２３０４００１，２０１３Ｂ０１０４０５０１１）
作者简介：邓幼俊 （１９６５年生），男；研究方向：太阳能利用；Ｅｍａｉｌ：ｄｅｎｇｙｊ＠ｍａｉｌｓｙｓｕｅｄｕｃｎ



　第 ４期 邓幼俊等：多晶硅薄膜电学输运理论的研究进展

ｅｌｓｈａｖｅｂｅｅｎｐｒｏｐｏｓｅｄ．Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，ｔｗｏｋｉｎｄｓｏｆｗａｙｓｉｎｃｌｕｄｉｎｇａｎａｌｙｔｉｃａｌｍｅｔｈｏｄａｎｄｃｏｍｐｕｔｅｒｓｉｍｕｌａ
ｔｉｏｎｈａｖｅｂｅｅｎｄｅｖｅｌｏｐｅｄｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅｔｈｅｅｎｅｒｇｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｉｎｔｅｒｆａｃｅｓｔａｔｅｓｉｎｔｈｅｂａｎｄｇａｐ．Ｔｈｉｓａｒ
ｔｉｃｌｅｗｉｌｌｂｒｉｅｆｌｙｒｅｖｉｅｗｔｈｅｍａｊｏｒｒｅｓｅａｒｃｈｐｒｏｇｒｅｓｓｉｎｅｌｅｃｔｒｉｃａｌｔｒａｎｓｐｏｒｔｔｈｅｏｒｙｏｆｐｏｌｙＳｉｆｉｌｍｓａｎｄｍｅｔｈ
ｏｄｓｆｏｒｄｅｔｅｒｍｉｎｉｎｇｔｈｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｔｈｅｉｎｔｅｒｆａｃｅｓｔａｔｅｓ，ｓｏｔｈａｔｒｅｓｅａｒｃｈｅｒｓｅｎｇａｇｉｎｇｉｎｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｎ
ｔｒａｎｓｐｏｒｔｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｐｏｌｙＳｉｔｈｉｎｆｉｌｍｓｏｒｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒｓｃｏｕｌｄｇｅｔｓｏｍｅｒｅｆｅｒｅｎｃｅａｎｄ
ｉｎｓｐｉｒａｔｉｏｎ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｉｌｉｃｏｎｔｈｉｎｆｉｌｍ；ｇｒａｉｎｂｏｕｎｄａｒｉｅｓ；ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓｔａｔｅｓ；ｅｌｅｃｔｒｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

　　由于可以在多种衬底上大面积制备器件级多晶
硅薄膜，而且能够制成高质量ｎ沟道或ｐ沟道薄膜
晶体管 （ＴＦＴｓ），所以多晶硅薄膜在平板显示
（ＦＰＤｓ）、微机电系统 （ＭＥＭＳ）和集成电路
（ＩＣｓ）等领域已获得了广泛的应用［１－５］，此外，多

晶硅薄膜在太阳电池和平板系统 （ＳＯＰ：ｓｙｓｔｅｍｏｎ
ｐａｎｅｌ）等领域也有着巨大的应用前景［６－８］。由于

晶界的影响，多晶硅薄膜展现出与单晶硅薄膜截然

不同的电学性质，且多晶硅薄膜的电学性能往往直

接决定了器件的性能。因此，无论是从基础研究还

是应用研究的角度来看，多晶硅薄膜电学性质的研

究都非常重要的。

事实上，人们已对多晶硅薄膜的电学性质进行

了大量的实验和理论研究［９－１２］。但因多晶硅薄膜

结构复杂多样、与制备条件及后处理工艺密切相

关，所以不同的研究者会给出截然不同甚至是相互

矛盾的报道。以晶界界面态在带隙中的分布为例，

虽然大部分学者认为界面态密度在带隙中央附近有

一个极大值［１３－１９］，但也有部分学者认为界面态密

度在带隙中央附近取最小值［２０－２４］。就多晶硅薄膜

电学性质的理论研究而言，尽管人们提出了各种理

论模型来解释实验现象，譬如：晶界陷阱理

论［１３－１６］、复合型晶界势垒模型［２５］、电子态密度分

布模型［２０］和电势波动模型［２６］等。但是，只有晶界

陷阱理论和复合型晶界势垒模型可以对多晶硅薄膜

的电学输运性质给出定量解释。其中，晶界陷阱理

论的适用范围最广、认可度最高［１７，２７－２８］，而其他

理论模型往往是针对特定的多晶硅薄膜的电学性质

而提出的定性解释。本文将只介绍主流的多晶硅薄

膜电学输运性质的理论研究，并根据其重要性的不

同做不同篇幅的介绍。首先，介绍以晶界陷阱理论

和复合型晶界势垒模型为代表的暗场条件下的多晶

硅薄膜的电学输运理论，然后介绍以 Ｃａｒｄ模型和
Ｊｏｓｈｉ模型为代表的光照条件下多晶硅薄膜的电学
输运理论和晶界界面态在带隙中分布的确定方法，

最后是关于电学输运理论的展望。

１　暗场条件下多晶硅薄膜的电学输运
理论

１１　Ｓｅｔｏ的晶界陷阱理论
多晶硅薄膜是由大量结构和性质截然不同的晶

粒和晶界组成的混合相材料。虽然晶粒可以近似看

作是单晶体，但晶界的结构却非常复杂。根据结晶

质量的不同，晶界的厚度可以从几个 ｎｍ变到几十
个ｎｍ，内部结构按有序度从高到低可以依次是共
格晶界、小角晶界、大角晶界、混合型晶界、随机

晶界、受限制的微晶硅层和受限制的非晶硅层

等［１０］。由于不同位置的晶界在结构和电学性质上

可能会发生显著变化，所以从理论上准确求解实际

的多晶硅薄膜的电学输运过程几乎是不可能的，事

实上也是不必要的。

图１　多晶硅实际结构和理论简化结构的示意图［２９］

Ｆｉｇ１　Ｔｈｅｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｐｒａｃｔｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ａｎｄｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｌｙｓｉｍｐｌｉｆｉｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ｏｆｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｉｌｉｃｏｎ［２９］

１９７５年Ｓｅｔｏ［１３］提出了第１个能够定量解释多
晶硅薄膜电学性质的理论———单能级晶界陷阱模

型。为了建立该理论，Ｓｅｔｏ首先对真实的多晶硅做
了如下简化：① 晶粒尺寸相同，晶界厚度可以忽
略，如图１所示；② 晶界界面态在带隙中具有单
一的陷阱能级和态密度；③ 掺杂原子在晶粒内全
部电离等。前２个假设实际上是分别忽略了晶粒间
的差别和晶界间的差别，对晶界界面态在带隙中的

分布采用了最简单的δ函数分布；第３个假设则是

９３
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忽略了杂质分凝的影响。之后，Ｓｅｔｏ建立了如下的
物理图像来描述晶界对多晶硅电学性质的影响：晶

界内大量的晶体缺陷和悬挂键会在带隙中引入高密

度的深能级陷阱态；晶界陷阱态一方面会俘获经过

晶界的载流子，从而减少参与导电的载流子数量；

另一方面，晶界陷阱态一旦俘获了载流子后就荷

电，形成晶界势垒，阻止载流子从一个晶粒向另一

个晶粒的传输，从而减小载流子的迁移率，如图２
所示。最后，Ｓｅｔｏ在以上假设的基础上，考虑电子
在一维方向上输运，在 Ｐｏｉｓｓｏｎ方程、电中性条件
和热电子发射理论等的基础上推导出计算晶界势垒

高度、平均载流子浓度和电导率等物理量的数学公

式。

图２　ｐ型多晶硅晶粒结构、电荷分布和

能带结构的示意图［１３］

Ｆｉｇ２　Ｔｈｅｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｃｈａｒｇｅ
ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｎｄｅｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｐｔｙｐｅ

ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｉｌｉｃｏｎｃｒｙｓｔａｌｌｉｔｅｓ［１３］

尽管Ｓｅｔｏ提出的单能级晶界陷阱模型可以定
量解释绝大多数多晶硅薄膜的电学性质，但是该模

型也存在一些限制，主要表现在：① Ｓｅｔｏ只考虑
了晶界区的电阻而忽略了晶粒区电阻，该假设对于

重掺杂的大晶粒多晶硅薄膜不适用；② Ｓｅｔｏ假设

晶界陷阱态在带隙中的分布为δ函数分布，然而研
究表明如果考虑晶界陷阱态在带隙中呈一定的分

布，那么理论结果可以与实验结果符合得更好；③
Ｓｅｔｏ假设晶界界面态未被填满时晶粒是耗尽的，该
假设使得Ｓｅｔｏ的单能级晶界陷阱理论只适用于晶
粒尺寸较小的多晶硅薄膜。针对以上不足，Ｂａｃｃａ
ｒａｎｉ等［１４］考虑了晶粒部分耗尽时还应存在晶界陷

阱态未被填满的情况对 Ｓｅｔｏ的理论作了修正。Ｌｕ
等［１５］则进一步引入了晶粒耗尽区厚度这个参数，

在Ｂａｃｃａｒａｎｉ工作的基础上对 Ｓｅｔｏ的理论作了修正
和完善，使得晶界陷阱理论能够适用于不同晶粒尺

寸的多晶硅薄膜。在此之后，Ｓｅａｇｅｒ等［１６］则总结

出晶界陷阱态在带隙中分布的一般特征。此外，

Ｓｅａｇｅｒ对单个晶界电阻率随温度变化规律的研究从
实验上直接证明了晶界陷阱理论的正确性。至此，

一个能够定量解释多晶硅薄膜电学性质的晶界陷阱

理论建立起来了。

１２　Ｍａｎｄｕｒａｈ的复合型晶界势垒模型
除了Ｓｅｔｏ等人建立和完善的晶界陷阱理论以

外，还有一个物理模型的影响较大，那就是 Ｍａｎ
ｄｕｒａｈ等［２５］于１９８１年提出的复合型晶界势垒模型。
复合型晶界势垒模型是为了解释某些特殊条件下生

长的多晶硅薄膜 （结晶质量较差、晶界区存在明

显的非晶成分，且掺杂较重、存在明显的杂质分凝

现象）的电学性质而提出来的。为了使理论模型

符合实际的情况，Ｍａｎｄｕｒａｈ作了如下假设：① 晶
界的厚度不能忽略，引入晶界区厚度这个物理量；

② 晶界区失序度介于单晶硅和非晶硅之间，根据
非晶硅１５～１６ｅＶ的光学带隙，晶界区的带隙宽
度应大于单晶硅的带隙，因此，宽带隙的晶界区与

两个相邻的窄带隙单晶硅晶粒相连会形成晶界势

垒；③ 杂质会在晶界处分凝，且不会电离，因此
晶界区可被看作是具有一定厚度的本征宽带隙半导

体材料。根据以上假设，Ｍａｎｄｕｒａｈ给出了复合型
晶界势垒模型，如图３所示。该势垒由宽带隙晶界
材料 （譬如微晶硅或非晶硅）与晶体硅连接形成

的晶界势垒和由晶界陷阱作用在晶界区两边形成的

耗尽区势垒组成。在研究载流子越过耗尽区势垒

时，考虑热电子发射机制；研究载流子穿过晶界势

垒时，考虑量子隧穿。２００２年，孟凡英等［１２］修正

了这个模型，她认为：从晶界中心到晶粒有一个微

晶硅过渡层，在计算量子隧穿电流时应该用高斯型

晶界势垒代替矩形晶界势垒。最近人们的观点似乎

对复合型晶界势垒模型不太有利。为了将小晶粒多

晶硅薄膜与微晶硅薄膜区别开来，Ａｌｔｅｒｍａｔｔ等［１０］

０４
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提出：当晶粒之间的非晶硅层厚度小于０５ｎｍ时，
可认为材料从微晶硅薄膜过渡到多晶硅薄膜。按照

这种观点，多晶硅的 Ｍａｎｄｕｒａｈ复合型晶界势垒模
型实际上又回到了 Ｓｅｔｏ的晶界势垒模型，因为计
算表明几个晶格厚度的势垒对于载流子的量子隧穿

几乎是透明的［９］。

图３　Ｍａｎｄｕｒａｈ的复合型晶界势垒模型的示意图［２５］

Ｆｉｇ３　ＴｈｅｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆＭａｎｄｕｒａｈｓｇｒａｉｎｂｏｕｎｄａｒｙ
ｂａｒｒｉｅｒｍｏｄｅｌｆｏｒｎｔｙｐｅｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｉｌｉｃｏｎｆｉｌｍ

ｗｉｔｈｏｕｔａｂｉａｓｖｏｌｔａｇｅ（ａ）ａｎｄｗｉｔｈａｂｉａｓｖｏｌｔａｇｅ（ｂ）［２５］

２　光照条件下多晶硅薄膜的电学输运
理论

２１　Ｃａｒｄ的模型
就光伏应用而言，人们更关心的是多晶硅薄膜

在光照条件下的电学性质。１９７７年Ｃａｒｄ等［３０］提出

了第一个能够定量解释光照下多晶硅薄膜电学性质

的理论模型。他以ｎ型多晶硅薄膜为例，给出了光
照对晶界势垒以及载流子分布影响的物理图像：未

受光照前，晶界处会形成一个多子 （电子）势垒。

当材料受到光照，材料内部出现了过剩的少数载流

子 （空穴），结果一些晶界界面态因捕获空穴变为

空态，晶界荷电量减小，势垒高度降低，这反过来

又减少了对空穴的俘获，直到达到新的动态平衡，

如图４所示。为了简化，Ｃａｒｄ等作了如下假设：
① 晶界界面态在带隙中连续分布，且不随能量变
化；② 晶界界面态对电子和空穴的俘获截面相等；
③ 晶界处的电子浓度等于空穴浓度；④ 复合电流
很小，不会造成耗尽区内 （－Ｗ ＜ｘ＜Ｗ）少数
载流子准费米能级的弯曲 （即准费米能级是平坦

的）；⑤ 对于 Ｅ ＞Ｅｆｎ的界面态，电子占据几率
ｆ＝０；对于Ｅｆｐ＜Ｅ＜Ｅｆｎ的界面态，电子占据几率
ｆ≈ １／２；对于 Ｅ ＜Ｅｆｐ的界面态，电子占据几率
ｆ≈ １；⑥ 只有Ｅｆｐ到Ｅｆｎ之间的界面态会对复合有贡
献。在以上假设的基础上，Ｃａｒｄ等从 Ｓｃｈｏｃｋｌｅｙ
ＲｅａｄＨａｌｌ（ＳＲＨ）的间接复合理论出发，以准费
米能级的分裂距离 （ＥｆｎＥｆｐ）表示光照水平，推导

出光照下达到平衡时的晶界势垒高度、晶界复合电

流、晶界势垒区边缘的有效复合速度以及少数载流

子寿命等的计算公式。

图４　Ｃａｒｄ给出的ｎ型多晶硅晶界附近区域在暗场和

光照下的能带图［３０］

Ｆｉｇ４　Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｂａｎｄｄｉａｇｒａｍｎｅａｒａｇｒａｉｎｂｏｕｎｄａｒｙｏｆｎ
ｔｙｐｅｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｉｌｉｃｏｎｉｎｔｈｅｄａｒｋａｎｄｕｎｄｅｒｉｌｌｕｍｉｎａｔｉｏｎ

ｇｉｖｅｎｂｙＣａｒｄ［３０］

２２　Ｊｏｓｈｉ的模型
针对已有的光照下多晶硅晶界复合和电导模型

的不足，１９９０年，Ｊｏｓｈｉ等［３１－３２］以ｎ型多晶硅为例
提出了一个比较全面的、描述光照条件下多晶硅薄

膜电学性质的模型。为了使新的模型不受前人理想

化假设局限性的限制，他们做了如下假设：① 多
晶硅由平均晶粒尺寸为 ｄ的立方体形单晶粒构成；
② 晶界耗尽区宽度远小于晶粒尺寸 ｄ；③ 在样品
各处光生电子和光生空穴的产生率是一样的；

④ 多子的准费米能级处处平坦，但少子的准费米
能级可以随位置而改变，如图５所示；⑤ 每个晶
界界面态具有两个不同的载流子俘获截面，分别对

应于电中性界面态对载流子的俘获截面 （σＮ）和带
电界面态作为库仑吸引中心对载流子的俘获截面

（σＣ）。若用σｐ和σｎ分别表示界面态对空穴和电
子的俘获截面，对于 ｎ型多晶硅则有 σｐ ＝σＣ和
σｎ ＝σＮ；⑥ 假设只有一种界面态对复合起作用，
对于ｎ型多晶硅只包含类受主型界面态，对于ｐ型
多晶硅只包含类施主型晶界态；⑦ 假设晶界界面
态在带隙中呈高斯型分布 （见图５），且高斯型分
布的３个特征参数与掺杂浓度和晶粒大小无关；
⑧ 与晶界复合电流密度相比，空间电荷区的复合
和产生电流密度可以忽略。在以上假设的基础上，

他们利用 ＳＲＨ间接复合等理论推导出光照下晶
界势垒高度、晶界耗尽区边缘有效复合速度、晶界

复合电流密度、耗尽区边缘及体区的少数载流子浓

度及多晶硅电阻率等一系列物理量的数学表达式。

此外，他们还利用这些公式研究了不同光照水平

１４
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（产生率）、不同晶粒尺寸、不同少数载流子体扩

散长度与晶界势垒高度、晶界复合电流密度、晶界

耗尽区边缘有效复合速度、费米能级分裂距离、电

阻率等的关系。由此不难看出，与 Ｃａｒｄ模型相比，
Ｊｏｓｈｉ模型是一个相当全面的描述光照下晶界复合
和电导的理论。

图５　Ｊｏｓｈｉ给出的光照下ｎ型

多晶硅晶界附近区域的能带图［３１］

Ｆｉｇ５　Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｂａｎｄｄｉａｇｒａｍｎｅａｒａｇｒａｉｎｂｏｕｎｄａｒｙｏｆ
ｎｔｙｐｅｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｉｌｉｃｏｎｕｎｄｅｒｉｌｌｕｍｉｎａｔｉｏｎ

ｇｉｖｅｎｂｙＪｏｓｈｉ［３１］

３　确定晶界界面态在带隙中分布的方法
多晶硅薄膜的电学性质主要是由晶界势垒决定

的。要想正确预测晶界势垒的高度，就需要准确了

解晶界界面态密度随能量的分布，目前，人们已发

展出两种确定晶界界面态分布的方法，即分析法和

计算机模拟法。

３１　Ｙａｍａｍｏｔｏ给出的分析法［１８－１９］

通过计算多晶硅电阻率激活能 （Ｅａ）与掺杂

浓度 （Ｎ）的关系，并用它来拟合实测的Ｅａ－Ｎ曲
线，以确定晶界陷阱态分布函数在理论上似乎是可

行的，但实际操作起来很困难。为了解决这个问

题，Ｙａｍａｍｏｔｏ等提出了利用实测的 Ｅａ－Ｎ曲线来
确定晶界陷阱态分布函数 Ｎｔ（Ｅ）的分析方法。下
面将以ｐ型多晶硅为例简要介绍该方法的梗概并给
出相关公式。根据晶界陷阱理论，ｐ型多晶硅薄膜
的电阻率可表示为：

ρ＝ ２πｍ槡 ｋＴ
ｑ２ｐＬ

ｅｘｐＥｂ( )ｋＴ （１）

式中，ｍ表示空穴有效质量，ｋ表示玻尔兹曼常
数，Ｔ表示温度，ｑ表示电子电量，ｐ表示晶粒中
的自由空穴浓度，Ｌ表示晶粒尺寸，Ｅｂ表示晶界势
垒高度。如果掺杂浓度的增加 （ΔＮ）引起了晶界
陷阱态捕获的单位面积上空穴数量的增加 （或者

晶界势垒区单位面积上带电量的增加ΔＱｔ）和晶界
费米能级的上升 （ΔＥｆｂ），那么晶界费米能级Ｅｆｂ处
的晶界陷阱态密度可表示为：

Ｎｔ（Ｅｆｂ）＝－
ΔＱｔ
ΔＥｆｂ

（２）

根据掺杂浓度大小的不同，分两种情况给出 Ｅｆｂ处
的晶界陷阱态密度 Ｎｔ（Ｅｆｂ）的具体表达式。当掺
杂浓度较轻使得晶粒完全耗尽时，能带图为：

Ｅｆｂ－Ｅｖ＝Ｅａ （３）
式中，Ｅｖ表示晶界区的价带顶。由 （２）式和
（３）式可得：

Ｎｔ（Ｅｆｂ）＝－
ΔＱｔ
ΔＥｆｂ

＝－ＬΔＮ
ΔＥｆｂ

＝－ＬΔＮ
ΔＥａ

（４）

　　当掺杂浓度较重使得晶粒部分耗尽时，假设系
统具有统一的费米能级，且电中性区的载流子浓度

等于掺杂浓度，能带图为：

Ｅｆｂ－Ｅｖ＝Ｅｂ＋Ｅｖ０－Ｅｆｇ ＝

Ｅａ＋
１
２Ｅｇ＋ｋＴ

１
２－ｌｎ

Ｎ
ｎ( )[ ]
ｉ

（５）

式中，Ｅｖ０表示电中性区的价带顶，Ｅｆｇ表示电中性
区的费米能级，Ｅｇ表示带隙宽度，ｎｉ表示本征载
流子浓度。相应地，此时 Ｅｆｂ处的晶界陷阱态密度
Ｎｔ（Ｅｆｂ）可表示为：

Ｎｔ（Ｅｆｂ）＝

１
ｑ

２εＮ
Ｅａ＋ｋＴ／槡 ２１＋

Ｅａ＋ｋＴ／( )２ΔＮ
Ｎ·ΔＥ[ ]

ａ

ｋＴ
Ｎ·

ΔＮ
ΔＥａ

－( )１
（６）

式中，ε表示多晶硅的绝对介电常数。使用 （４）
和 （６）式计算晶界陷阱态密度Ｎｔ（Ｅ）时，必须知
道晶粒从完全耗尽向部分耗尽转变的临界掺杂浓度

Ｎ。然而，在确定出 Ｎｔ（Ｅ）之前无法得到 Ｎ的
准确值。因此，通常使用 （４）和 （６）式对所有
能级计算晶界陷阱态密度 Ｎｔ（Ｅ）。当晶粒完全耗
尽，由 （４）式计算的晶界陷阱态密度 Ｎｔ（Ｅ）有
效；当晶粒部分耗尽时，由 （６）式计算的晶界陷
阱态密度Ｎｔ（Ｅ）有效。至此，可根据实测的Ｅａ－Ｎ
曲线来确定晶界陷阱态分布函数 Ｎｔ（Ｅ）。具体的
求解过程如下：首先利用 Ｅｆｂ－Ｅｖ的值确定 Ｅａ值；
其次根据实测的Ｅａ－Ｎ曲线得到与 Ｅａ值对应的掺
杂浓度Ｎ和曲线斜率 ΔＥａ／ΔＮ的值；最后，利用
（４）和 （６）式计算出对应于 Ｅｆｂ－Ｅｖ的晶界陷阱
态密度Ｎｔ（Ｅ）。

３２　计算机模拟法［１０］

针对高能晶界包含了几个 ｎｍ厚度的受限制非

２４
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晶硅层，Ａｌｔｅｒｍａｔｔ于２００２年从缺陷池模型出发并
结合前人对晶界界面态分布的研究来推断受限制非

晶硅层悬挂键 （ｄａｎｇｌｉｎｇｂｏｎｄｓ）和浮动键 （ｆｌｏａｔ
ｉｎｇｂｏｎｄｓ）引起的晶界界面态的分布；然后利用半
导体器件三维模拟软件Ｄｅｓｓｉｓ使用离散的方法和数
值迭代过程求解反映晶界势垒区静电特性 （Ｐｏｉｓｓｏｎ
方程）、复合特性 （ＳＲＨ间接复合理论）和载流子
传输特性 （热电子发射理论）的非线性半导体方

程组，以实现对暗场和光照条件下ｐ型和ｎ型多晶
硅电学性质实验结果的拟合；通过对实验结果拟

合，成功得到了晶界界面态的分布，如图６所示，
ｐ型和ｎ型多晶硅晶界界面态都是由类施主态Ｄ＋／０

和类受主态Ｄ０／－组成的，而且 Ｄ＋／０和 Ｄ０／－都是由
一个指数带尾、一个与指数带尾末端接近的浅隙态

高斯分布和一个在带隙中央附近的深隙态高斯分布

组成的，所不同的是类受主态 Ｄ０／－位于带隙上半
部分，而类施主态 Ｄ＋／０位于带隙下半部分。作者
宣称利用这种界面态分布曲线和三维器件模拟软件

Ｄｅｓｓｉｓ比前人更精确地拟合了已报道的多晶硅电学
性质实验结果。

图６　由缺陷池模型和计算机模拟法得到的晶界

界面态密度分布曲线［１０］

（类受主态Ｄ０／－位于带隙上半部分，

类施主态Ｄ＋／０位于带隙下半部分）
Ｆｉｇ６　Ｔｈｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｃｕｒｖｅｓｏｆｇｒａｉｎｂｏｕｎｄａｒｙｉｎｔｅｒｆａｃｅ
ｓｔａｔｅｄｅｎｓｉｔｙｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｔｈｅｄｅｆｅｃｔｐｏｏｌｍｏｄｅｌｃｏｍｂｉｎｉｎｇｓｉｍ

ｕｌａｔｉｏｎｗｉｔｈａｃｃｅｐｔｏｒｌｉｋｅｓｔａｔｅｓＤ０／－ｉｎｔｈｅｕｐｐｅｒｈａｌｆｏｆｔｈｅ

ｂａｎｄｇａｐａｎｄｄｏｎｏｒｌｉｋｅｓｔａｔｅｓＤ＋／０ｉｎｔｈｅｌｏｗｅｒｈａｌｆｏｆｔｈｅｇａｐ

４　展　望
综上所述，尽管人们已经对多晶硅薄膜的电学

性质进行了大量的研究，但由于多晶硅薄膜两相结

构的复杂性和多样性、以及多晶硅薄膜的电学性质

与制备条件和后处理工艺条件密切相关等因素，至

今人们在一些问题上仍存在争议。譬如：晶界界面

态的特性是怎样的？晶界界面态在带隙中是如何分

布的？为了解释实验现象，人们赋予了晶界界面态

不同的性质和分布。其中，Ｓｅａｇｅｒ等［１６］认为界面

态是单电子态，态密度呈 δ函数 （或类似函数）

分布，且峰值在带隙中央附近；而Ｊｏｓｈｉ等［３１－３２］认

为Ｎ型多晶硅薄膜只有类受主态Ｄ０／－起作用，而Ｐ
型多晶硅薄膜只有类施主态 Ｄ＋／０起作用，且两者
在带隙中都呈高斯分布。Ａｌｔｅｒｍａｔｔ等［１０］利用缺陷

池模型和数值模拟方法对前人的多晶硅电学性质实

验结果进行拟合，得到了一种更加复杂的界面态分

布曲线。结果表明：ｐ型和ｎ型多晶硅晶界界面态
都是由类施主态 Ｄ＋／０和类受主态 Ｄ０／－组成的，而
且Ｄ＋／０和Ｄ０／－都是由一个指数带尾、一个与指数
带尾末端接近的高斯分布和一个在带隙中央附近的

高斯分布组成的，所不同的是 Ｄ０／－位于带隙上半
部分，而 Ｄ＋／０位于带隙下半部分。Ａｌｔｅｒｍａｔｔ的这
项工作引起了相关学者的极大关注，因为截止目前

还没有一个物理模型能够解释已报道的ｐ型和ｎ型
多晶硅在暗场和光照条件下电学性质的实验结果。

而，Ａｌｔｅｒｍａｔｔ声称采用缺陷池模型所推断出的晶界
界面态分布函数、单一的模拟模型和三维器件模拟

软件Ｄｅｓｓｉｓ能够比前人更精确地拟合已报道的ｐ型
和ｎ型多晶硅在暗场和光照条件下电学性质的实验
结果。Ａｌｔｅｒｍａｔｔ的工作给了我们两点启示：其一是
可以通过对实验数据的拟合来推测晶界界面态的分

布函数；其二是正确的晶界界面态分布函数对解释

多晶硅电学性质至关重要。事实上，这一点不难理

解，因为多晶硅的电学性质主要是由晶界势垒决定

的，而要想正确预测晶界势垒的高度，就需要准确

知道晶界界面态的本质、性质和态密度随能量的分

布。

我们认为要准确预测多晶硅薄膜的电学性质，

除了要有能正确反映多晶硅电学输运物理机制的晶

界势垒模型以外，还需要准确知道晶界界面态的特

性和在带隙中的分布，而采用能够正确反映晶界势

垒形成的物理模型结合数值模拟方法，对已报道的

ｐ型和ｎ型多晶硅在暗场和光照条件下电学性质的
实验结果进行拟合，以确定晶界界面态的性质和分
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布仍将是未来多晶硅薄膜电学性质理论研究的重要

方向。我们有理由相信，随着研究的深入，多晶硅

薄膜晶界界面态的特性和分布最终将得到全面揭

示。

５　结　论
通过文献回顾不难发现：人们普遍认可和接受

的观点是晶界中键长和键角的畸变会在带隙中引入

靠近带边的带尾态，因为它们既不能储存大量的电

荷，也不能对复合产生显著的影响，因此它们对多

晶硅薄膜电学性质的影响是次要的。而晶界中的悬

挂键会在带隙中引入靠近带隙中央的深能级界面

态，它们既可以充当俘获载流子的陷阱中心，又能

够起到有效复合中心的作用，因此它们对多晶硅薄

膜的电学性质起到决定性的影响，哪怕晶界中悬挂

键的含量较少。晶界对多晶硅薄膜电学性质的影响

主要表现在两方面：一方面晶界界面态会俘获流经

晶界的载流子形成势垒阻碍载流子从一个晶粒向另

一个晶粒的传输，另一方面，晶界界面态会充当有

效的载流子复合中心加剧光照下多晶硅薄膜中载流

子的复合。在多晶硅薄膜电学性质的定量解释方

面，Ｓｅｔｏ的晶界陷阱理论适用于绝大多数多晶硅薄
膜，而Ｍａｎｄｕｒａｈ的复合型晶界势垒模型适用于Ｓｅ
ｔｏ理论不适用的极个别情况，比如：晶化不完全、
掺杂较重、存在明显杂质分凝的多晶硅薄膜。Ｃａｒｄ
模型是第一个将 ＳＲＨ间界复合理论引入来解释
光照条件下多晶硅电学性质的理论模型。与 Ｃａｒｄ
模型相比，Ｊｏｓｈｉ摒弃了以往较多的不合理假设，
提出了一个比较全面的、描述光照条件下多晶硅电

学性质的理论模型。在确定晶界界面态在带隙中的

分布方面，Ｙａｍａｍｏｔｏ给出的分析法简单直接有效，
但得到的晶界界面态在带隙中的分布不够精细。而

采用数值模拟与晶界势垒模型相结合的方法能够比

较准确地确定晶界界面态在带隙中的分布，但缺点

是求解过程艰难繁琐复杂、耗时较长。
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