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掺氮 4H2SiC电子输运特性的多粒子蒙特卡罗研究
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　　摘　要 :　在最新能带结构计算的基础之上 ,采用非抛物性能带模型对掺氮 4H2SiC电子输运特性进行了多粒子

蒙特卡罗 ( Ensemble Monte Carlo)研究.研究表明 ,低场下 ,掺杂浓度较低时 ,氮杂质不完全电离导致的中性杂质散射对

4H2SiC横向电子迁移率影响较小.随着掺杂浓度的增加 ,中性杂质散射作用增强.掺杂浓度较高时 ,随着温度的增加 ,

中性杂质散射的影响逐步减弱. 4H2SiC电子迁移率较高且各向异性较小 ,温度为 296K时得到的横向电子饱和漂移速

度为 2. 18×107cm/ s ;阶跃电场强度为 1000KV/ cm时 ,横向瞬态速度峰值接近 313×107cm/ s ,反应时间仅为百分之几皮

秒量级.模拟结果同已有的测试结果较为一致.
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Abstract :　Based on a recent band structure calculation ,the electron transport properties in Nitrogen2doped 4H2SiC were inves2
tigated by an ensemble Monte Carlo technique with a single nonparabolic band model. The results show that at lower doping concentra2
tion ,neutral impurity scattering has little influence on the electron mobility perpendicular to the principal c axis. With increasing dop2
ing concentration ,the impact of neutral impurity scattering becomes more significant. However the contribution of neutral impurity scat2
tering to the total mobility is becoming smaller with increasing temperature at higher doping concentration. 4H2SiC has a higher electron

mobility with much less pronounced anisotropy. At 296K,the saturation velocity for transport perpendicular to the c axis given by the

model is 2118×107cm/ s. The peak transient velocity at high step electric field such as 1000KV/ cm is 313×107 cm/ s when the elec2
tric field E is applied perpendicular to the c axis. The response time is only in deep subpicoseconds. The simulation results are in ex2
cellent agreement with physical measurements.
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1　引言

　　作为一种新型半导体材料 ,4H2SiC具有优良的物理化学

和电学特性 ,在微波器件制造领域极具潜力. 4H2SiC具有比

6H2SiC更宽的带隙和更高的电子迁移率 ,以其制成的大功率

微波放大器可以在 1～10GHz 的频率范围内工作 ;短沟道

MESFET的特征频率也已经达到 22GHz ,最高振荡频率则可以

达到 50GHz[1 ] .

4H2SiC在微波应用中所表现出的良好性能 ,引起了人们

对其基础材料特性的广泛关注.另一方面 ,对于设计和制造

4H2SiC器件而言 ,准确的材料参数也是必不可少的 ,因而对

4H2SiC中载流子的输运机理进行分析和探讨就显得非常重

要.蒙特卡罗方法 (Monte Carlo)正是处理这一问题非常有效

的手段.目前 ,有相关的研究报道 [2 ] ,但在其研究过程中没有

考虑低温和高掺杂条件下杂质部分电离的影响 ,假定杂质是

全部电离的 ,这样的处理势必会造成模拟的偏差.文献 [3 ]的

研究中虽然考虑了中性杂质散射 ,但过于简单 ,没有对 4H2
SiC中自由电子浓度随温度的变化关系进行分析 ,也没有对

中性杂质散射对于低场下电子迁移率的影响进行深入的研

究.本文考虑了两种氮施主杂质能级的影响 ,由准中性条件
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给出了 4H2SiC中自由电子浓度随温度的变化.并在此基础

上 ,由 Ensemble Monte Carlo 法分析了低场下中性杂质散射对

横向电子迁移率变化的影响 ,同时还对高场下电子漂移速度

同电场的关系以及横向电子漂移速度在不同阶跃电场下的

瞬态变化规律进行了研究.

2　模型的描述

211　能带模型

4H2SiC属于α2SiC ,是六角结构和立方结构 (比例为 1 :1)

的混合体.根据最新能带结构研究的结果 [4 ] ,4H2SiC导带极小

值位于 M 能谷 ,并具有 C2V对称性.由于其能带结构的复杂

性 ,并考虑到高场下 ,能带非抛物性对于载流子输运性质有很

大影响 ,本文采用了非抛物性等效能谷模型.其表达式为
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其中 , ∂为普朗克常数 , kx , ky , kz 分别为不同方向的波矢分

量 , E为电子能量 , ml 为纵向电子有效质量 , mt 为横向电子

有效质量 ,α为非抛物线因子.

212　散射率模型

对于 4H2SiC中的散射机制 ,主要考虑了对其输运性质有

着重要影响的声学声子形变势散射、极化光学声子散射、电

离杂质散射、等价零级谷间散射、等价一级谷间散射以及碰

撞电离的作用 (本文采用了 Keldysh[5 ]碰撞电离散射率公式) .

除此以外 ,还考虑了中性杂质散射 ,这是由于在 4H2SiC中 ,氮

施主杂质的离化能通常相对较大 ,导致即使室温条件下 ,也

有相当部分的杂质没有离化 ,呈中性状态 ,再加上掺杂浓度

的影响 ,使得中性杂质散射在相当温度和掺杂范围内十分重

要 ,因此必须考虑其影响.其散射率公式 [6 ]为

Pe , ni ( E) =
80πε0 nneu ( T)ε∂3κs

e2 m2
d

(3)

其中 nneu是中性杂质浓度 ,ε0 是真空介电常数 ,κs 是静态相

对介电常数 , e是电子电荷 , md是电子态密度有效质量.

在掺氮 4H2SiC中 ,若只考虑立方位和六角位两个施主杂

质能级 ,由准中性条件可得到自由电子浓度同掺杂浓度及温

度的关系为

n ( T) + NA =
N ( h)

1 + ( gn ( T) / Nc) exp[ΔE( h) / kB T]

+
N ( k)

1 + ( gn ( T) / Nc) exp[ΔE( k) / kB T]

Nc = 2 Mc
mdkB T

2π∂2

3/ 2

, nneu = ND - NA - n ( T) (4)

式中 n ( T)是自由电子浓度 , Nc 是导带状态密度 , NA 是受主

杂质浓度 (即补偿浓度) , ND 是施主杂质浓度 , Mc 是等价导

带极小值数 , N ( h)和 N ( k)分别是六角位和立方位的氮施主

浓度 ,ΔE( h)和ΔE ( k)分别是这两个施主能级的电离能 (文

中ΔE( h) = 01058eV ,ΔE ( k) = 01095eV) [7 ] , g 是简并因子 ,

nneu是中性杂质浓度.

基于上述关系 ,图 1给出了不同施主和补偿条件下 ,4H2
SiC自由电子浓度随温度的变化规律.需要说明的是 :本文主

要考虑的是低补

偿时的情况 (补偿

率 NA / ND 近似为

0) ,因此在分析中 ,

对其影响忽略不

计.可以看出 ,温度

较低时 ,两种不同

掺杂样品中氮杂

质离化程度都相

应较低. 即使在室

温条件下 ,也都没

有全部电离.这与硅和砷化镓在室温时杂质就已经全部电离

形成了鲜明的对比.随着温度的升高 ,样品 1和 2中杂质的离

化率随之增加 ,直至分别达到一定的温度全部离化 (此时离

化率为 100 %) .其中掺杂浓度越高 ,达到全部电离所需的温

度也就越高.随后 ,当温度继续升高时 ,自由电子浓度保持不

变.需要注意的是 :当温度一定 (如 100K时) ,从计算过程来

看 ,掺杂浓度较高的样品 1中电离施主杂质的实际浓度和自

由电子的浓度虽都比掺杂浓度较低的样品 2中的高 ,但离化

率却比其要小.因此 ,在系统研究掺氮 4H2SiC中载流子的输

运机理时 ,必须考虑并认真分析温度较低以及高掺杂浓度时

杂质不完全电离的影响 ,否则必然会导致模拟结果和测量值

的偏差.

3　4 H2SiC的 Ensemble Monte Carlo 模拟方法

　　本文模拟中 ,跟踪了 10000个电子的运动 ,并且假定初始

电子遵循麦克斯韦分布率 ,其能量连续的分布在导带底上

面.对于自由飞行时间的确定 ,采用了阶梯 Г值的自散射方

法.

4H2SiC作为一种新型半导体材料 ,其材料参数的测量工

作目前还不很完善 ,本文计算中用到的参数主要来自一些模

拟和测量的结果[2 ,3 ,6 ,7 ] , (表 1)列出了本文用于模拟的主要

参数.

表 1　4H2SiC模型参数

参数名称 参数值 参数名称 参数值

非抛物线因子 01323 一级谷间散射形变势 (eV) 5. 2

静态相对介电常数 9166 一级谷间声子能量 (eV) 01035

声学形变势 (eV) 14. 0
零级谷间耦合

常数 (1011eV/ m)
018

横向有效质量 ( m0) 0142 零级谷间声子能量 (eV) 01085

纵向有效质量 ( m0) 0128 等价导带极小值数 3

极化光学声子能量 (eV) 0112 简并因子 2

4　模拟结果及分析

411　4 H2SiC的低场电子输运特性

在 4H2SiC的低场电子输运中 ,主要分析了人们对其最为

关心的温度特性.模拟中电场为 410×103V/ cm.图 2是对图 1

两种不同掺杂条件下 ,4H2SiC横向电子迁移率随温度变化的

模拟结果同实验值[7 ]的比较.可以看出 ,模拟结果同实验值

符合较好 ,这说明了能带模型、散射机制及模型参数选择的
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正确性. 此外 ,图 2 反

映出了这样一个事实 :

低温区 ,随着掺杂浓度

的增加 ,横向电子迁移

率降低很快.而随着温

度的增加 ,掺杂浓度对

电子迁移率的影响变

弱.从模拟过程来看这

主要是由于温度较低

时 ,杂质离化程度也相

应较低 ,中性杂质散射

决定电子迁移率的变

化 ,因而随着施主杂质浓度的增加 ,引起了中性杂质散射的

迅速增加 ,导致电子迁移率下降很快.而在中等温度区 ,施主

杂质大部分已经电离 ,中性杂质散射作用较小 ,电子迁移率

主要受声学声子散射和电离杂质散射控制 ;当温度较高时 ,

中性杂质散射作用极小 ,电子迁移率的变化主要是由能量较

大的谷间声子散射和极化光学声子散射决定的 ,掺杂浓度的

变化对其影响可忽略不计.

图 3 是不同温度

条件下 ,4H2SiC横向电

子迁移率随掺杂浓度

的变化规律.为了更清

楚的说明问题 ,图中还

分别给出了三种温度

下不考虑中性杂质散

射时迁移率的变化.可

以看出 ,掺杂浓度较低

时 ,杂质不完全电离引

起的中性杂质散射对

于三种温度条件下电

子迁移率的影响都很

小 ,而随着掺杂浓度的

增加 ,中性杂质散射的

作用逐步增大 ,尤其是

温度为 77K时 ,最为明

显.另一方面 ,掺杂程

度较高如 ND = 212 ×

1017 cm3 时 ,随着温度

的增加 ,中性杂质散射

的作用随之迅速减弱 ,

从计算过程分析 ,此时

电离杂质散射和声学声子散射等其他散射机制逐渐代替了

中性杂质散射而成为决定电子迁移率变化的主要因素 ,这同

图 2 中的分析都是一致的. 图 4 是施主浓度为 212 ×1017

cm - 3 ,受主浓度为 610×1014 cm - 3时 4H2SiC纵向和横向电子

迁移率随温度的变化.可以看出 ,在所研究的温度范围内 ,

4H2SiC电子迁移率较高且各向异性较小.

412　4 H2SiC的高场电子输运特性

在对高场输运特性进行研究时 ,考虑到热电离以及场致

电离的双重作用 ,并结合节 212和 411中的分析 ,假定在所研

究的电场范围内 ,氮杂

质是全部电离的.图 5

是两种不同温度条件

下 ,4H2SiC横向电子漂

移速度随电场变化的

模拟结果同实验结

果[8 ]的比较. 可以看

出 ,模拟同实测值较为

符合 ,这说明本文模拟

正确反映了高场下电

子的输运机理.此外 ,

在电场相对较低时 ,不

同温度下的电子漂移

速度相差较大 ,而随着

电场的增加 ,差别明显

减小.当电场达到 510

×105V/ cm时 ,两种温

度下的电子漂移速度

数值比较接近.这可能

是由于在电场较低时 ,

声子散射受温度的影

响很大 ,而当电场较大

时 ,电子已经很“热”

了 ,即达到了能量很高的情况 ,晶格温度的变化对其影响逐

渐变弱的原因.最后 ,笔者对 4H2SiC中电子的速度过冲效应

进行了模拟.阶跃电场强度分别为 100、500和 1000KV/ cm.由

图 6可以看出 ,在电子漂移速度达到稳定之前 ,明显出现了

过冲现象.阶跃电场强度为 1000KV/ cm时 ,电子横向瞬态速

度峰值接近 313×107cm/ s ,大大高于稳态时的饱和速度 ,反应

时间大约只有百分之几皮秒量级.

5　结论

　　本文在分析了 4H2SiC能带结构以及主要散射机制的基

础之上 ,建立了非抛物性能带模型 ,对掺氮 4H2SiC静态和瞬

态电子输运特性进行了 Ensemble Monte Carlo模拟.研究表明 ,

低温高掺杂时 ,中性杂质散射对于 4H2SiC电子输运性质影响

较大 ;4H2SiC电子迁移率各向异性较小 ;阶跃电场强度为

1000KV/ cm 时 ,模拟获得的横向瞬态速度峰值接近 3. 3 ×

107cm/ s ,反应时间仅为百分之几皮秒量级 ,表明 4H2SiC在高

频应用中具有很大的潜力.
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