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提要 : 提出了氮化物表面强极化电荷产生薄吸附层形成的二维表面态新模型.从薛定谔方程和泊松方程的自洽计

算中得到了新的二维表面态.计算了不同吸附层能带带阶、厚度和表面势下的表面状态 ,研究了表面态与异质结构

间的关联.算得的表面能级同实验测量数据相吻合.用该态模型解释了氮化物产生高密度表面态的原因和深表面

能级与较浅的瞬态电流激活能间的矛盾.
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1　引言

Al GaN/ GaN H FET射频工作中的电流崩塌和

高温下栅极的泄漏电流是制约器件生产和应用的两

个难题.势垒层的表面能级是产生这两个问题的关

键因素 ,因而成为器件研究的热点.

众所周知 , GaAs 的高表面态密度产生费米能

级钉扎. Al GaN/ GaN HFET的表面态密度更高 ,达

1013 cm - 2 ,表面费米能级的位置就成为研究的焦点.

Behn等人[1 ]测量了三种不同气氛下的紫外光反射

谱 ,发现随气氛改变而产生显著变化 ,没有费米能级

钉扎. Hashizume等人[ 2 ]测量了不同表面处理工艺

下的表面费米能级 ,发现表面能带弯曲可以有近

1eV的变化.在适当的表面处理下 ,表面态密度降低

到 2×1011 cm - 2 .肖特基势垒研究也证明了低至 3×

1011 cm - 2的表面态密度[ 3 ] .说明极性氮化物表面并

不存在高密度的固有表面态密度. Nguyen 等人[ 4 ]

指出 ,不同器件的电流崩塌特性差别很大 ,说明它不

是一种本征现象 ,而是由不适当工艺处理造成的.

Klein等人[5 ,6 ]用光照射产生电流崩塌的器件

来恢复漏电流 ,在光离化谱中发现两个峰 ,分别位于

导带下 118eV 和 2185eV.后一能级的浓度随 C含

量改变而变化 ,被确定为 C沾污的能级. Hasegawa

等人[ 7 ]测量了无栅 HFET的瞬态电流 ,发现一个快

速的指数衰变过程和一个缓变的非指数响应 ,得出

导带下 0137eV 的深能级和禁带中的连续表面态.

Auret 等人[8 ]用 DL TS谱研究了 GaN 表面的陷阱

能级 ,发现导带下 0145eV 的能级具有连续能谱的

特性. Fang 等人[9 ] 的 DL TS 测量得出导带下

0118eV和 0153eV能级 ,后者依赖于样品中的电场

强度. Look等人[10 ]测得位于导带底以下 0134eV 和

1104eV的两个表面陷阱.

Al GaN/ GaN HFET的漏电流 DL TS谱测出了

器件工作状态下的表面态. Vertiatchikh 等人[11 ]测

得主峰能级位于导带下 1143eV.当器件用 SiN钝化

后该峰显著减弱 ,而且能级移动到 11427eV. Okino

等人[ 12 ] 在 HFET 中测得分别位于导带底以下

0158eV和 111eV 的两个陷阱能级.当生长介质层

制成 MISHFET后只测得导带下 0149eV 处的一个

陷阱.在器件模型研究中 , Hasegawa 等人[7 ]以瞬态

电流激活能 0137eV为表面能级建立栅泄漏电流和

电流崩塌的模拟理论. Meneghesso 等人[13 ]由栅延

迟的温度变化中测得 013eV 的激活能.假设表面能

级是距价带顶 013eV的空穴陷阱.

实验表明 ,表面能级是由表面吸附、沾污及相关

缺陷造成的 ,同器件制作中的表面处理、杂质沾污及

表面钝化有关 ,而且还受器件中电场的影响.目前对

此还没有很好的理论描述.此外 ,表面能级究竟是离

带边 1eV以上的深能级 ,还是像电流激活能测量中
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获得的 013～014eV 的较浅的能级 ,也是一个亟待

解决的重要课题.笔者认为氮化物的重要特征是存

在很强的表面极化电荷.极化电荷吸附周围分子后

形成一极化吸附层 ,构成二维势阱 ,产生二维表面

态.由此就能自洽求解薛定谔方程和泊松方程来计

算二维表面态 ,研究它与表面吸附层的厚度、特性以

及异质结能带和电场间的关联 ,建立起新的表面态

模型.

2　表面态模型和表面能级计算

Kohn等人[14 ]在研究 GaN HFET 的瞬态特性

时指出 ,势垒层表面的负极化电荷会吸附分子层.吸

附层电荷平衡了沟道电子的电荷 ,达到电中性.当吸

附层电荷失去平衡时 ,就形成虚栅 ,产生电流的瞬态

变化和电流崩塌.吸附层同 MISH FET中的薄介质

层一样 ,其能带和势垒层能带间有一带阶 ,构成一个

阱深为带阶的表面势阱.不同表面处理可用不同的

吸附层带阶来表征.吸附层是非极性材料 ,它同势垒

层间产生一极化电荷.采用文献 [ 15 ]中的非线性极

化系数 ,极化电荷密度σ为 :

σ= - ΔP = P
sp
Al GaN + P

pz
Al GaN = [ - 0109 x -

01034 (1 - x) + 01019 x (1 - x) - 01918ε+

91541ε2 - x (0189ε+ 171429ε2 ) ] ×10 - 4 C/ cm2

式中　x 是 Al 组分比 ; P
sp
Al GaN和 P

pz
Al GaN是 Al GaN 层

的自发和压电极化 ;ε是应变 ,

ε= ( aGaN - aAl GaN ) / aAl GaN

aGaN和 aAl GaN分别为 GaN 和 Al GaN 的晶格常数.实

验证明沟道中有较密集的子带 ,而表面态只有相距

015eV以上的两个表面能级.这表明表面态的局域

性比沟道子带更强.由 Al GaN/ GaN 异质结能带计

算得出 ,沟道中的电子波函数被限制在约 2nm的窄

阱内 ,由此估计表面量子阱即吸附层的宽度约为

2nm或更小. DL TS和光离化实验证明表面能级比

导带底低 1eV 以上. 由此估计能带带阶约在 1～

115eV范围.界面极化电荷、吸附层厚度及能带带阶

完整地描述了表面阱的结构 ,它和沟道异质结构成

一个量子系统.笔者使用最新发表的氮化物非线性

极化系数[15 ]和 InN 带隙数据[16 ]编制了自洽求解薛

定谔方程和泊松方程的计算软件 ,计算沟道中的二

维电子气和二维表面态.计算中从电子波函数的受

限位置来区分这两种状态.由于表面态的能级常比

沟道电子气子带高 ,因此 ,必须从高激发态的计算中

来寻找相应的表面态.对于能量较高的表面态 ,往往

要计算二百多个高激发态.为此 ,笔者选用有限差分

方法 ,精心优化计算程序 ,保证了高激发态的计算精

度.

3　计算结果

首先计算势垒层厚 30nm ,Al 组分比为 013 的

Al GaN/ GaN异质结.设表面吸附层厚 2nm ,吸附层

同势垒层间的带阶为 112eV.计算得到的异质结能

带和二维电子气分布如图 1 所示.异质结界面上大

带阶和强极化电荷形成一个很窄的量子阱 ,产生强

而窄的二维电子气尖峰.阱结构不对称 ,右边的能带

比较平缓 ,而左边的势垒却陡直地上升.极化吸附层

与势垒层间的大带阶和强极化电荷 ,构成一个更窄

更深的表面阱.产生局域性更强的高表面能级 ,表面

态中没有填充电子.图 2中的实线、虚线和点划线分

别画出沟道中三个子能带的波函数.不对称的阱结

构使能量较高的波函数向右扩展.图 3 中的实线和

虚线分别画出表面阱中的基态和激发态波函数.波

函数被压缩在表面层内 ,势垒层内只留下一个指数

衰减尾巴.

图 1　Al GaN/ GaN异质结上的表面阱、能带和二维电子气

分布

Fig. 1　Surface well ,energy band and two dimension2
al electron gases at Al GaN/ GaN heterojunction

图 4中的实线和虚线分别画出了基态和激发态

表面能级随吸附层带阶的变化.图中取导带底为能

量零点.随着带阶增大 ,表面阱变深 ,表面能级线性

上升.解释了不同表面处理下表面能带弯曲改变达

～1eV的实验结果[ 2 ] .图 5 中画出了表面能级随吸

附层厚度的变化.随吸附层厚度减薄表面阱变窄 ,能

级升高.最近 Koley 等人[17 ]用 Kelvin 探针测量了

Al GaN/ GaN HFET在大电压应力下栅2漏间表面
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图 2　沟道中二维电子气的波函数

Fig. 2　Wave functions of two dimensional gases in

channel

图 3　表面二维电子的波函数

Fig. 3　Wave functions of two dimensional elect rons at

surface

图 4　Al GaN/ GaN异质结二维表面电子能级随表面层能带带

阶的变化

Fig. 4　Two dimensional surface elect ron levels at Al2
GaN/ GaN heterojunction versus band off set at surface

电势的变化 ,测到了 2V 左右的表面势变动.为此 ,

图 6中的实线和虚线分别画出不同表面势下的基态

和激发态表面能级.表面势高于 - 113eV时 ,表面能

级高于沟道子能带 ,电子都积聚在沟道中 ,表面能级

的改变就比较平缓.在低表面势下电子转向表面 ,能

级也随之线性下降.由此清楚地看出表面状态受沟

道电子气布局制约的特性.

图 5　Al GaN/ GaN异质结二维表面电子能级随吸附层厚度的

变化

Fig. 5　Two dimensional surface elect ron levels at Al2
GaN/ GaN heterojunction versus depth of absorbed lay2
er

图 6　Al GaN/ GaN异质结二维表面电子能级随表面势的变化

Fig. 6　Two dimensional surface elect ron levels at Al2
GaN/ GaN heterojunction versus surface potential

表 1中列出了实验测得的表面能级.能级随异

质结构和表面状态变化而产生较大的分散性.同计

算能级依赖于表面极化吸附层的能带带阶、吸附层

厚度和表面势的趋势相吻合.三种 DL TS测量都存

在 - 1V以下和 - 015V 左右两个表面能级 ,和计算

得到的基态和激发态表面能级基本一致.二维表面

模型合理地反映了表面态的局域特性.光离化实验

中测得的 TRIP (1)是基态表面能级.高激发态表面

能级上没有电子 ,不能观察到相应的谱线.假设表面

吸附层的厚度为 212nm ,吸附层的能带带阶为

112eV ,表面势为 - 019V ,则计算的基态和激发态表

面能级分别为 - 111eV 和 - 0158eV ,同 DL TS测量

中测得的 # (4)和 # (2)能级一致.制成 MISH FET
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时 ,介质层把极化吸附层压得很薄 ,取吸附层厚度为

018nm ,计算得到的基态表面能级为 - 0146eV ,同

他们测得的 # A 能级相近.文献 [ 12 ]认为 MISH2
FET中的 # A 能级是同 HFET 中的 # (2)相当的

能级.而本文计算得出的 # A能级却是同 # (4)相当

的基态能级.文献 [ 11 ]发现钝化后 E2 峰显著减小 ,

且能级移向 - 11427eV.这表明钝化膜不均匀 ,个别

点上仍残留有吸附层 ,使能级密度显著减少.残留点

吸附层的变化导致 E2 能级移动 ,较好地解释了钝

化器件的实验结果.

表 1　Al GaN/ GaN异质结表面能级的实验测量值

Table 1 　Measured values of surface energy levels of

Al GaN/ GaN heterojunction

Energy level Es/ eV Measuring met hod References

# (2) - 0. 58 DL TS 12

# (4) - 1. 1 DL TS 12

# A - 0. 49 DL TS 12

E2 - 1. 434 DL TS 11

TRIP(1) - 1. 8 photoionization 5 ,6

TRAP(2) - 2. 85 photoionization 5 ,6

A1 - 1. 04 DL TS 10

C - 0. 34 DL TS 10

GaN HFET的性能依赖于异质结构.在开关试

验中 ,Al GaN/ In GaN/ GaN双异质结 HFET的表面

势变化很小 ,不产生电流崩塌[ 18 ] . Al GaN/ AlN/

GaN H FET用薄 AlN 层来隔离势阱和势垒 ,抑制

势垒层合金散射提高了电子气的迁移率.它还能防

止沟道电子溢出到沟道外被表面态俘获 ,显著降低

了电流崩塌[19～21 ] .图 7 中的实线、虚线和点划线分

别画出了 Al GaN/ GaN ,Al GaN/ In GaN/ GaN和 Al2
GaN/ AlN/ GaN 三种异质结构的能带图. 其中 , In

的组分比取为 011 , AlN 厚 2nm. Al GaN/ In GaN/

GaN双异质结提高了沟道的右势垒. Al GaN/ AlN/

GaN中 AlN薄势垒及其强极化电荷又增强了沟道

左势垒.三者相比可看出对沟道左、右势垒的影响.

当沟道电子被强电场加速激发到高激发态子带后能

隧穿到表面态而产生电流崩塌.因此表面态同沟道

子带的间距是研究焦点.图 8中画出了该能量间距

随吸附层厚度的变化.在薄吸附层中表面能级很高 ,

同沟道间的相互作用较弱 ,不同异质结构间的偏差较

小.随着吸附层增厚 ,表面能级降低 ,同异质结构间的

依赖加大.在 AlN夹层结构中 ,AlN层形成很高的左

势垒 ,增大了表面能级与沟道子带的间距.表面能级

同异质结构间的关联为抑制电流崩塌提供了新思路.

图 7　三种异质结构的能带图

Fig. 7　Energy bands for three heterost ructures

图 8　三种异质结构中表面能级与沟道电子子带间的能带间

距随吸附层厚度的变化

Fig. 8 　Energy intervals between surface energy level

and sub2band in channel versus the depth of absorbed

layer for three heterost ructures

4　讨论

本文从吸附层形成的表面阱出发来计算表面能

级 ,提出了新的二维表面态模型.即使 1～2nm的薄

吸附层就能产生高密度表面态 ,解释了产生高密度

表面能级而又没有费米能级钉扎的难题.实测表面

能级随材料生长和表面处理不同而存在较大的分散

性 ,但可归结出相距 015eV 以上的两个能级 ,表征

了表面能级的局域性.算出的二维表面态具有基态

和激发态两个能级 ,同实验观察趋势相符 ,说明表面

阱模型是合理的.表面态具有类似于沟道电子的二

维子带结构 ,依赖于异质结构和电场 ,不是孤立能

级.最近 Oh等人[22 ]用不同温度下 H FET的加光照

和不加光照的漏电流差来测定表面能级的分布。他

们发现表面态类似于 Al GaN/ GaN异质界面上的二

维电子态 ,其密度依赖于 Al GaN 势垒层的 Al 组分

比 ,证实了这一二维表面态理论。在不同的表面处

理中 ,表面吸附层中产生不同的化学键 ,改变了吸附

层的能带带阶 ,使表面能级移动 ,改变了表面能带弯
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曲.解释了 MIS结构和钝化膜的实验结果.从二维

表面态模型来看 ,钝化前的表面清洗和处理及钝化

层的质量是极为重要的.提高表面清洁度 ,制作均匀

的优质钝化膜 ,清除吸附层化学键 ,是降低表面态密

度的关键.

在传统理论中 ,表面态是禁带中的孤立能级 ,只

能同带边交换电子.因此 ,文献[ 7 ,13 ]根据瞬态电流

的激活能 ,分别把表面能级取作导带底以下 0137eV

的电子陷阱和价带顶以上 013eV 的空穴陷阱.如果

表面能级真的离带边这样近 ,只要用红外光照射受

电流崩塌的器件就能使电流恢复 ,显然是违背实验

结果的.当沟道电子在电场加速下跃迁到与表面带

持平的激发子带时 ,就能隧穿达到表面态.因此表面

能级对沟道电子的俘获显然依赖于表面基态能级与

沟道子带间的能量差.实测的瞬态电流激活能正是

该能量差 ,而不是表面能级.表面激发态能级较高 ,

一般情形下电子很难跃迁到该能级 ,不影响器件工

作.研究优化的表面处理和钝化工艺 ,使表面能级升

高 ,抑制沟道电子跃迁到表面态 ,也就自然降低了电

流崩塌.

沟道中的二维电子态依赖于异质结构和器件工

作时的偏置状态.而二维表面态也受这些条件的制

约.器件在大信号工作时 ,沟道热电子的带间跃迁及

同表面态间的隧穿过程是决定电流崩塌的关键.这

将在另外的论文中详细讨论.
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Two Dimensional Surface States in a Ga N Heterostructure

Xue Fangshi

( N anj ing Elect ronic Devices I nstit ute , N anj ing　210016 , China)

Abstract : A new model of two dimensional surface states produced by a st rong polarized charge on a nit ride heterost ructure

surface is p resented. The SchrÊdinger equation and Poisson equation are solved self2consistently to calculate the new two dimen2
sional surface states. The surface states for different band off sets ,width of absorbed layers ,and surface potentials are calculat2
ed ,f rom which the relationship between surface states and heterost ructures is discussed. The calculated surface levels agree with

the experimental measurements. This new two dimensional surface states model explains the origin of surface states and the con2
t radiction between deep surface levels and the low activation energy of a t ransient current .
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