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摘要:缺陷对氧化物半导体电子及光电子器件的性能起到至关重要的作用。设计由宽禁带半

导体n-Ga2O3/p-Cu2O异质结构成的二极管,通过仿真研究器件中的本征缺陷态对其电学与

光电特性的影响。随着缺陷浓度增加,空穴浓度不断上升,电子浓度不断下降,导致正向导通

电压与反向击穿电压不断升高。器件的最低正向导通电压为0.42V,最大反向击穿电压达到

190V。若受紫外光照射,光生电流随缺陷浓度的增加先缓慢增加然后不断减小,光生电流密

度超过10-3A/cm2。
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  氧化镓(Ga2O3)作为一种超宽带隙半导体材料,在传感领域具有优异的材料性能。在过去数十

年里,Ga2O3 在日盲紫外(UV)光电探测器、高能粒子辐射探测器和气体传感器等领域受到广泛关

注。但是,缺乏p型掺杂使得Ga2O3 传感器件面临着诸多挑战。各种p型氧化物材料,包括 NiO、

Cu2O、Cr2O3、ZnCo2O4 和SnO等已经被应用于Ga2O3 异质结二极管[1]。在这些材料中带隙能量约

为2.1eV的Cu2O由于其本征状态良好的p型导电性和传感性能,使得其在异质集成和传感器件领

域越来越受关注。2023年,Jia等[1]通过磁控溅射法制作垂直型Ga2O3/Cu2O异质结薄膜二极管,表

现出良好的电学性能,其室温下正向电流的数量级达到102A/cm2。2024年,Dimopoulos等[2]通过

超声喷雾法制成Ga2O3/Cu2O薄膜异质结光电器件,太阳光照下的开路电压达到0.94V,光生电流

的数量级达到10-4A/cm2。

Ga2O3 的本征缺陷主要为氧空位、镓空位、间隙、反位等,整体来看,Ga2O3 的缺陷主要表现为深

能级状态下的施主缺陷[3]。Zhang等[4]通过深能级光学谱(DLOS)和深能级瞬态光谱法(DLTS)测

得Ga2O3 薄膜本征缺陷的能级位置及浓度。Cu2O是一种补偿半导体材料,它的本征缺陷主要有Cu
空位造成的受主缺陷和O空位造成的施主缺陷。Mittiga等[5]测得本征态下Cu2O的缺陷能级位置

和浓度,并且证实Cu2O的载流子变化主要来源于受主缺陷(浓度的数量级为1015cm-3),而施主缺

陷对载流子浓度变化影响不明显。理论上,Cu2O本征受主缺陷态密度可以达到1019cm-3数量级[6]。
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另外,不少作者[7-10]在实验室制备Cu2O过程中通过调控氧气浓度使得受主缺陷态下空穴浓度从

1015cm-3到1019cm-3范围内变化。尽管Ga2O3/Cu2O异质结二极管已经有了一些研究进展,但缺

乏对该异质结中本征缺陷态对器件性能影响的探究。因此,本文设计一种可应用在传感领域的

Ga2O3/Cu2O异质结二极管,通过SentaurusTCAD软件对器件进行仿真模拟。由于Ga2O3 的深能

级缺陷,外界作用对缺陷浓度变化影响不明显,因而主要考虑Cu2O不同受主缺陷态对二极管电学性

能和光电性能的影响。

1 计算模型

通过SentaurusTCAD软件建立如图1所示的Ga2O3/Cu2O二极管,n型Ga2O3 与p型Cu2O
分别置于上下两层,Al2O3 作为衬底,Au作为电极材料。Ga2O3、Cu2O、Au、Al2O3 的厚度分别为

250、50、10、300nm。为保证器件与外界作用的更大接触面积,顶部电极宽度为50nm。在进行电学

特性与光电特性仿真计算时,通过牛顿迭代法结合外推算法使得求解更加精确可靠。根据材料性质,

在不同的缺陷能级设置不同的电子-空穴俘获率。Cu2O的本征受主缺陷类型为Cu空位,根据文献

[5-6]的理论及实验结果,设置Cu2O本征受主缺陷浓度范围为1015~1019cm-3。设置光照强度为

0.01W/cm2。表1为Ga2O3 和Cu2O本征缺陷态下的缺陷能级位置与缺陷浓度,其中Ga2O3 取值

来自文献[4],Cu2O取值来自文献[5-10]。图2(a)为 Ga2O3 的折射率与消光系数[11],图2(b)为

Cu2O的折射率和消光系数。

图1 Ga2O3/Cu2O二极管结构

Fig.1 Ga2O3/Cu2Odiodestructure

   

(a)Ga2O3 折射率与消光系数            (b)Cu2O折射率与消光系数

图2 Ga2O3 和Cu2O光学参数随波长变化

Fig.2 OpticalparametersofGa2O3andCu2Oasafunctionofwavelengthvariation
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表1 材料的缺陷能级位置与缺陷浓度

Table1 Defectenergylevelpositionsanddefectconcentrationsofthematerials

材料 缺陷能级位置/eV 缺陷浓度/cm-3

Ga2O3 Ec-0.62 4.7×1014

Ec-0.82 3.6×1016

Ec-1.00 3.7×1015

Ec-2.16 1.0×1015

Ec-4.40 1.5×1016

Cu2O Ec-0.955 4.0×1014

Ev+0.315 1.0×1015

         注:Ec 为导带能量最低点,Ev 为价带能量最高点。

2 分析与讨论

2.1 缺陷浓度变化对器件电学特性的影响

如图3(a)所示,Cu2O的本征受主缺陷浓度为1015cm-3,此时为实验理想状态下的缺陷浓度,

Ga2O3/Cu2O二极管的正向导通电压为0.42V,并且在3V的正向导通电压下达到57A/cm2 的正

向电流密度,这与文献[1]结果相近。

   

  (a)正向导通特性                  (b)迁移率

   

 (c)载流子浓度                   (d)复合率

图3 Ga2O3/Cu2O二极管的正向电学特性随缺陷浓度变化

Fig.3 ForwardelectricalcharacteristicsoftheGa2O3/Cu2Odiodeasafunctionofdefectconcentration
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  随着本征受主缺陷浓度的增加,正向导通电压与导通电流都逐渐增加,正向导通电压从缺陷浓度

为1015cm-3时的0.42V增加到缺陷浓度为1019cm-3时的0.45V。并且随着缺陷浓度的增加,正向

导通电流的增加速率也逐渐减小。分别从迁移率、载流子浓度和复合率予以解释。如图3(b)所示,

受主缺陷浓度升高时,载流子的传导过程受到影响,一部分的载流子被俘获,使得电子和空穴的迁移

率降低(导通电阻升高,器件更难导通)。如图3(c)所示,随着缺陷浓度的增加,空穴浓度不断上升,

电子浓度不断下降,但空穴浓度的变化速率大于电子浓度的变化速率,这使得3V的正向偏压下导通

电流密度从57A/cm2 增加到了115A/cm2。如图3(d)所示,在受主缺陷浓度增加的过程中,因SRH
和Auger复合机制导致两种类型复合率都逐渐增强,因此正向导通电流增加速率有所减小[12-14]。

如图4(a)所示,给器件施加反向电压时,器件容易在电极附近发生击穿。随着器件缺陷浓度的

变化,器件的击穿电压不断升高。当Cu2O本征缺陷的浓度为1015cm-3时,器件的击穿电压达到

100V。当Cu2O本征缺陷的浓度为1019cm-3时,器件的击穿电压增加至原来的近两倍。如图4(b)

所示,载流子在大电压下其速率已达到饱和,迁移率不再随缺陷浓度变化。但是,如图4(c)所示,由

于缺陷浓度的不断上升,器件击穿所需场强不断升高,因此,需要更大的电压才能使器件被击穿。同

时,如图4(d)所示,器件内部由于缺陷对电子和空穴的俘获,所以产生正空间电荷与负空间电荷,这

些空间电荷数量的增加侧面反映了器件内部更多自由移动的载流子被俘获,因此载流子浓度减小,使

得器件更加难以击穿[15-16]。

   

   (a)反向击穿特性                 (b)迁移率

   

   (c)电场强度                 (d)空间电荷浓度

图4 Ga2O3/Cu2O二极管的反向电学特性随缺陷浓度变化

Fig.4 ReverseelectricalcharacteristicsoftheGa2O3/Cu2Odiodeasafunctionofdefectconcentration
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2.2 缺陷浓度变化对器件光电特性的影响

如图5(a)所示,在波长为365nm、功率密度为0.01W/cm2 的光照条件下[17],器件的光生电流密

度在缺陷浓度为1015cm-3时超过10-3A/cm2,这个数量级与文献[17]相似。并且,随着缺陷浓度的

增加,器件的光生电流密度缓慢增加后不断减小,当缺陷浓度为1019cm-3时,器件的光生电流密度下

降到10-5A/cm2 数量级,在光生电流密度变化的同时,器件的开路电压也随之先缓慢增加后不断减

小,除了光生电流密度与开路电压随缺陷浓度变化之外,图5(b)显示暗电流密度随缺陷浓度增加而

不断下降。

   

   (a)光生电流密度                 (b)暗电流密度

   

  (c)载流子浓度                  (d)复合率

   

 (e)空间电荷浓度                 (f)平均电场

图5 Ga2O3/Cu2O二极管光电特性随缺陷浓度变化

Fig.5 PhotoelectriccharacteristicsoftheGa2O3/Cu2Odiodeasafunctionofdefectconcentration

  如图5(c)所示,当缺陷浓度增加时,载流子的俘获以及缺陷浓度在异质结中分布不均匀,导致在
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低缺陷浓度时施主缺陷与受主缺陷出现彼此中和的情况,因此,缺陷对载流子的俘获减小,载流子浓

度先缓慢上升,而随着缺陷浓度继续增加,缺陷对载流子的俘获不断增强,载流子浓度不断下降。同

时,如图5(d)所示,上述情况也影响着载流子被复合中心复合的概率,导致复合率先上升后下降。如

图5(e)和(f)所示,载流子被俘获的同时,剩余未被俘获的载流子在器件内部重新分布,从而使得空间

电荷浓度先缓慢增加后不断减小。载流子被俘获导致器件内部自由载流子浓度减小的同时,间接导

致器件内部平均电场不断减小。综上所述,缺陷态的增加使得更多载流子被俘获,减小了被复合中心

复合的机会,导致复合率先上升后下降。逃脱陷阱俘获的载流子也由于器件内部电场的减小,使得载

流子无法到达两侧电极而被收集,所以光生电流密度随着缺陷浓度先缓慢增加后不断减小[18-21]。

2.3 器件的紫外光响应与蓝光响应

当使用功率密度为0.01W/cm2 的紫外光与蓝光照射缺陷浓度为1016cm-3的器件时,如图6(a)

所示,随着波长的增加,光学反射率不断上升,但其值非常小,可以忽略。对器件光电响应起主要作用

的是吸收率和透过率。在紫外光区域(300~400nm),吸收率和透过率几乎没变化;在蓝光区域

(450~500nm),光学吸收率不断上升,光学透过率不断下降,可以看出器件对紫外光的吸收优于蓝

光区[20-25]。相应地,如图6(b)所示,在施加反向偏压时,器件的I-V 特性没有明显变化,365nm处的

光生电流大于500nm处。

   

     (a)光学特性随波长变化            (b)反向光电流密度随波长变化 

图6 Ga2O3/Cu2O二极管紫外光响应与蓝光响应

Fig.6 UltravioletlightresponseandbluelightresponseoftheGa2O3/Cu2Odiode

3 结论

本文通过设计一种Ga2O3/Cu2O异质结二极管,对器件的电学特性与光电特性进行仿真计算,

研究pn结的缺陷态对正向导通电流、反向击穿电压以及光生电流密度等器件性能参数的影响规律

及物理机制。研究表明,Ga2O3 的缺陷态对器件性能的影响不如Cu2O明显。随着Cu2O的受主缺

陷浓度增加,器件的正向导通电压与反向击穿电压不断升高,导通后的正向电流也随缺陷浓度升高而

升高。在缺陷浓度为1015cm-3时,器件正向导通电压低至0.42V。在缺陷浓度为1019cm-3时,在

3V正向导通电压下实现120A/cm2 的正向电流与190V的反向击穿电压。在365nm的紫外光照

射条件下,光生电流密度随缺陷浓度的增加先缓慢增加而后不断减小。器件对紫外光与蓝光均有良

好的吸收和光电响应,当缺陷浓度为1016cm-3时,紫外光的光生电流密度超过10-3A/cm2。
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ElectricalandPhotovoltaicCharacterizationofGa2O3/Cu2O
DiodesundertheInfluenceofIntrinsicDefectStates

DINGErsha1,YOUQi1,ZHUJun1,ZHANGKexiong2

(1.SchoolofPhysicalScienceandTechnology,InnerMongolia
University,Hohhot010021,China;

2.SchoolofIntegratedCircuits,DalianUniversityofTechnology,Dalian116620,China)

  Abstract:Defectsplayacrucialroleintheperformanceofoxidesemiconductorelectronicand
optoelectronicdevices.Adiodecomposedofwide-bandsemiconductorn-Ga2O3/p-Cu2Oheterostruc-
tureswasdesigned,andtheeffectofintrinsicdefectstatesinthedeviceonitselectricalandoptoe-
lectronicpropertieswasinvestigatedbysimulation.Asthedefectconcentrationincreases,thehole
concentrationrisesandtheelectronconcentrationdecreases,resultinginincreasingforwardconduc-
tionvoltageandreversebreakdownvoltage.Theminimumon-statevoltageofthedeviceis0.42V,

andthemaximumreversebreakdownvoltagereaches190V.IfirradiatedbyUVlight,thephotoge-
neratedcurrentincreasesslowlyandthendecreaseswithincreaseofdefectconcentration,andthe
photogeneratedcurrentdensityexceeds10-3A/cm2.
  Keywords:heterojunction;defectconcentration;on-statevoltage;breakdownvoltage;photo-

generatedcurrent
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