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Аннотация 
Введение. При термополевых обработках (ТПО) МОП-структур наблюдается нестабильность порогового 
напряжения, связанная с транспортом подвижных ионов примесей щелочноземельных металлов (в основном 
Na+) в электрическом поле подзатворного диэлектрика. Экспериментальные кинетики накопления и восста-
новления подвижного заряда при ТПО отклоняются от известных моделей: диффузионной модели Сноу и 
модели пограничного захвата Хофстейна. 
Цель работы. Разработка количественной модели поведения МОП-структур при термополевых обработках 
в режимах накопления и восстановления подвижного заряда ионной примеси. 
Материалы и методы. Модель базируется на анализе кинетики захвата подвижных ионов примеси на по-
лиэнергетические ловушки в объеме аморфного подзатворного диэлектрика. На основе анализа физических 
процессов составлена система дифференциальных уравнений, которая решается методом конечных разно-
стей по явной и неявной разностным схемам. 
Результаты. Из сопоставления расчетов по модели с литературными экспериментальными данными для 
временных зависимостей смещения порогового напряжения МОП-структур при положительном и последу-
ющем отрицательном смещении затвора определены: диапазон энергий связи, характеристическая энергия 
дисперсии, концентрации ионов примеси и ловушек вблизи затвора и кремниевой подложки, а также ширина 
области их локализации. Обнаружено уменьшение диапазона энергий связи вблизи межфазной границы 
SiO2–Si по сравнению с межфазной границей SiO2–металлический затвор, что может свидетельствовать о 
наличии упорядоченного тонкого слоя SiO2 вблизи кремния. 
Заключение. Показано, что процесс восстановления заряда происходит с бóльшей скоростью, чем процесс 
накопления, вследствие различия в распределениях ловушек вблизи межфазных границ SiO2 с кремниевой 
подложкой и с затвором. Предложенная модель позволяет описать экспериментальное асимметричное пове-
дение МОП-структур, загрязненных ионами щелочноземельных металлов при ТПО. 
Ключевые слова: МОП-структура, подзатворный диэлектрик, подвижный заряд, термополевая обработка, 
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Abstract 
Introduction. Thermal field treatment (TFT) of MOS structures causes instability of the threshold voltage associat-
ed with the transport of mobile ions of alkaline earth metal impurities (mainly Na+) in the electric field of the gate 
dielectric. Experimental kinetics of accumulation and restoration of the mobile charge during TFT deviate from 
the known descriptions by Snow’s diffusion and Hofstein’s boundary capture models. 
Aim. Development of a quantitative model for the behavior of MOS structures during thermal field treatment in 
the modes of accumulation and restoration of the mobile charge of an ionic impurity. 
Materials and methods. The model is based on the analysis of the capture kinetics of mobile impurity ions on polyenergetic 
traps in the volume of an amorphous gate dielectric. Following the analysis of physical processes, a system of differential 
equations is compiled and solved by the finite difference method using explicit and implicit difference schemes. 
Results. The conducted comparison of the data calculated by the developed model and the experimental data reported 
in literature for the time dependencies of the threshold voltage shift of MOS structures with positive and subsequent nega-
tive gate bias determined the range of binding energies, the characteristic dispersion energy, the concentrations of impurity 
ions and traps near the gate and the silicon substrate, and the width of the region of their localization. A decrease in 
the range of binding energies in the vicinity of the SiO2–Si interface compared to the SiO2–metal gate interface was 
found, which may indicate the presence of an ordered thin SiO2 layer in the vicinity of silicon. 
Conclusion. It was shown that the charge recovery process occurs at a higher rate than the accumulation process due 
to the difference in the distribution of traps in the vicinity of the interphase boundaries of SiO2 with the silicon substrate 
and with the gate. The proposed model can be used to describe the experimental asymmetric behavior of MOS structures 
contaminated with alkaline earth metal ions during TFT. 
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Введение. Материал данной статьи был 
представлен на XIII Всероссийской научно-
технической конференции "Электроника и 
микроэлектроника СВЧ" в виде тезисов.  

При термополевых обработках (ТПО) МОП-
структур с положительным напряжением на за-
творе может наблюдаться нестабильность поро-
гового напряжения (Positive Bias Temperature 
Instability – PBTI) [1, 2]. Явление связывается с 
транспортом подвижных ионов примесей ще-
лочноземельных металлов (в основном Na+) от 
затвора к кремниевой подложке в электрическом 
поле подзатворного диэлектрика. Для описания 

кинетики накопления подвижного заряда при 
ТПО были предложены две основные модели: 
диффузионная модель Сноу [3] и модель погра-
ничного захвата (Interface Trapping Model) Хоф-
стейна [4]. В первой модели перенос подвижно-
го заряда от затвора к Si-подложке определяется 
скоростью диффузии и дрейфа свободных ионов 
примеси в диэлектрике. Величина накопленного 
подвижного заряда пропорциональна корню 
квадратному из времени ТПО: 

 ~ .Q t  (1) 

Во второй модели скорость накопления за- 
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ряда определяется скоростью освобождения 
примеси c межфазной границы (МФГ) диэлек-
трика с затвором. В этом случае 

 [ ]0 1 exp ( ) ,Q Q t= − − t  (2) 

где 0Q  – начальный заряд; t – постоянная вре-

мени ( )( )( 1 exp ,E kT−t = ν −  где ν – частотный 
фактор; E – энергия связи; k – постоянная 
Больцмана; T – абсолютная температура). 

При смене полярности происходит умень-
шение (восстановление) заряда у Si-подложки 
вследствие его обратного перемещения к затво-
ру. По диффузионной модели оно должно про-
исходить с той же скоростью, что и накопление 
(симметричное поведение), а по модели погра-
ничного захвата восстановление должно проис-
ходить значительно быстрее, чем накопление 
(асимметричное поведение), вследствие высо-
кой скорости транспорта свободной примеси. На 
практике наблюдается как асимметричное 
(в обычных оксидах), так и симметричное (в 
хлорированных оксидах) поведение, причем ки-
нетики накопления и восстановления отклоня-
ются от простых зависимостей (1) и (2) [3, 4]. 

Отклонение может быть связано с захватом 
примеси на ловушки, находящиеся в объеме ди-
электрика и приводящие к замедлению скорости 
переноса ионов примеси [5]. Причем в структу-
ре аморфного диоксида кремния ловушки могут 
быть полиэнергетическими, т. е. иметь разброс 
(дисперсию) по энергиям связи.  

Полиэнергетичность ловушек связана с 
нарушением дальнего порядка в структуре 
аморфного SiO2 вследствие разброса диэдриче-
ских углов между тетраэдрами SiO4 в диапа-
зоне 120…180° [6]. Это приводит к дисперсии 
энергий связи ионов примеси с дефектами и 
к дисперсионному характеру транспорта при-
меси. Дисперсионный транспорт в неупорядо-
ченных материалах описывается моделью слу-
чайных блужданий с непрерывным временем 
[7], а также эквивалентной ей моделью много-
кратного захвата [8–10]. 

Цель статьи – разработка модели поведения 
МОП-структур при ТПО, учитывающей много-
кратный захват примеси на полиэнергетические 
ловушки в объеме аморфного подзатворного 
диэлектрика, и описание поведения МОП-

структур при ТПО в режимах накопления и вос-
становления подвижного заряда. 

Модель. В подзатворном диэлектрике МОП-
структуры – аморфном диоксиде кремния SiO2 
имеются нарушения структуры, которые слу-
жат полиэнергетическими ловушками для по-
движных ионов примеси. Полагаем, что транс-
порт подвижных (mobile) ионов примеси M+ в 
объеме диоксида кремния сопряжен с много-
кратным захватом на нейтральные полиэнерге-

тические ловушки (traps) 0Ti  с образованием 

положительно заряженных комплексов MTi
+ : 

 1

2

0M T MT , 1, 2, , ,i

i

k
i ik

i n+ +→+ =←   (3) 

где 1ik  и 2ik  – константы скоростей прямой и 
обратной реакций примеси с i-й ловушкой. Си-
стема диффузионно-дрейфовых уравнений не-
прерывности с учетом реакции (3) и уравнения 
Пуассона, описывающая транспорт ионов при-
меси, принимает вид 
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где MC +  – концентрация свободных (не захва-

ченных на ловушки) ионов примеси M+; t – 

время ТПО; kTD
q

= µ  – коэффициент диффу-

зии свободных ионов (q – элементарный заряд); 
x – координата по толщине оксида d от x = 0 на 
МФГ Si–SiO2 и x = d на МФГ SiO2–затвор; 

a
0 exp E

kT
 µ = µ − 
 

 – подвижность свободных 

ионов ( 0µ  – предэкспоненциальный множи-

тель; aE  – энергия активации); dVE
dx

= −  – 
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напряженность; 0Ti
C  – концентрация i-х 

нейтральных ловушек 0T ;i  MTi
C +  – концентра-

ция i-х положительно заряженных комплексов 

MT ;i
+  V – потенциал; ε – относительная ди-

электрическая проницаемость (ε(SiO2) = 3.9);  
ε0 – электрическая постоянная. 

Полагаем, что скорость захвата ионов при-
меси одинакова для различных ловушек и при 
диффузионном приближении константа скоро-
сти прямой реакции (3) определяется коэффи-
циентом диффузии свободных ионов  

1 1 4 ,ik k RD= = π  

где R ≈ 1 Å – эффективный радиус захвата иона 
на ловушку. Константа скорости обратной ре-
акции определяется энергией связи иона с i-й 
ловушкой b :iE   

b
2 exp ,i
i

Ek
kT

 = ν − 
 

 

где ν = 1012 с–1 – частота колебаний атомов. 
Энергия связи равномерно распределена внут-
ри диапазона от biE  до bnE :  

b b1 b ( 1), 1, 2, , ,i iE E E i i n= + ∆ − = 
 

где b b1
b

n
i

E EE
n
−

∆ =  – приращение по энергии. 

Полагаем, что распределение ловушек по 
энергиям имеет экспоненциальный вид, харак-
терный для неупорядоченных материалов [11]: 

 
T b b

T
b 0 0

( , ) 1( ) exp ,

1, 2, , ,

i i i

i

C x E EC x
E E E

i n

∂  = − 
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= 

 (7) 

где T b b( , )i i iC x E E∆ – концентрация ловушек с 
энергиями в диапазоне от biE  до b b ;i iE E+ ∆

0E  – характеристическая энергия;  

 

T Si
T

Si Si
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L L

′  = − + 
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′  −
+ − 

 

 
(8)

 

– распределение ловушек по координате, которое  

полагаем экспоненциальным вблизи обеих МФГ, 
где T Si T Me,Q Q′ ′  – соответственно, интеграль-

ные концентрации ловушек вблизи МФГ Si–
SiO2 и МФГ SiO2–затвор без учета дисперсии 
по энергиям; Si ,L  MeL  – ширины соответ-
ствующих экспоненциальных распределений. 

Просуммировав уравнения (8) по энергиям, 
заменив сумму на интеграл, найдем выражение 
для суммарной концентрации ловушек в вы-
бранном диапазоне biE … bnE : 
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∑

∫  

(9)

 

Интегральные концентрации ловушек в 
этом диапазоне из (9): 

 b1 b
T Si T Si

0 0
exp exp ,nE EQ Q

E E
    ′= − − −    

    
(10) 

 
0

T Me T Me
b1 b

0
exp exp .nQ Q E E

E E
    = − − −    

  
′

 
(11) 

Полагаем, что в начальный момент времени 
компоненты реакции (3) находятся в равновес-
ном состоянии: 

 01 2T M MT , 1, 2, , .
i i

ik C C k C i n+ += =   (12) 

Граничные условия принимались аналогич-
ными граничным условиям модели для моно-
энергетических ловушек [5] – отражение по-
движных ионов примеси на МФГ и постоянное 
напряжение на затворе g :V  

 (0, ) ( , ) 0;j t j d t= =  (13) 

 g( , ) ,V d t V=  (14) 

где j – поток примесных ионов 

M
M( , )

C
j x t D C E

x
+

+
∂ 

= − + µ 
∂ 

. 

Сдвиг порогового напряжения при ТПО
thV∆  определяется выражением 
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( )

( )

th M MTox 0

M MT

( ) ( , ) ( , )

( , 0) ( , 0) ,

i

i

dqV t C x t C x t
C

d xC x C x dx
d

+ +

+ +

∆ = + −


−− +


∫
  

где 0
oxC

d
εε

=  – удельная емкость диэлектрика. 

Результаты. Система уравнений модели 
(4)–(6) с начальными условиями (8)–(11), гра-
ничными условиями (13), (14) с учетом (7) и 
(12) решалась численно с использованием яв-
ных и неявных разностных схем. Подвижность 
ионов Na+ в SiO2 бралась по данным работы 
[12], в которой определялась методом термо-
стимулированного ионного тока (TSIC), 

( )2
0  1.05 см В с ,µ = ⋅  a 0.66 эВ.E =  Число энер-

гетических уровней ловушек n внутри диапазона 
задавалось не менее 30, тогда решение перестава-
ло зависеть от n. Результаты расчетов сравнива-
лись с экспериментальными данными из [4] и [13]. 

В [13] МОП-структура имела алюминиевый 
затвор, а подзатворный оксид создавался тер-
мическим окислением кремниевой подложки 
ориентации (100) при температуре 1150 °С и 
имел толщину 120 нм. Структуры загрязнялись 
натрием в процессе напыления Al в количестве 
~ 1012 см–2. ТПО осуществлялась при темпера-
туре θ = 75, 120 и 175 °С при смещении затво-
ра: gV = +2 В – в режиме накопления заряда;  

gV  = –1 В – в режиме восстановления. 
На рис. 1 представлены кинетики изменения 

порогового напряжения в режиме накопления при 

положительном смещении затвора: эксперимен-
тальные [13] (кривые 1–3), рассчитанные при 
моноэнергетических ( +M MeQ = 1.25∙1012 см–2; 

T MeQ = 9.4∙1011 см–2; bE  = 1.14 эВ) ловушках 

(кривые 1'–3') и при полиэнергетических  
( +M MeQ = 1.4∙1012 см–2; T MeQ  = 6.09∙1012 см–2; 

b1E = 0.66 эВ; bnE = 1.4 эВ; E0 = 0.25 эВ) ло-
вушках (кривые 1"–3"), расположенных у за-
твора. Ширина экспоненциального распределе-
ния вблизи затвора MeL = 2 нм была выбрана 
исходя из того, что при отрицательном напря-
жении смещение порогового напряжения при 
ТПО не наблюдается (в данном случае смещение 
составляло всего thV∆  = 3 мВ при θ = 120 °C,  

gV = –2 В). Ширина распределения ловушек у 
кремния принималась равной ширине распре-
деления ловушек у затвора Si MeL L= = 2 нм. 

Как видно из рис. 1, расчет при моноэнерге-
тических ловушках (кривые 1'–3') не позволяет 
описать эксперимент [13] (кривые 1–3), в то 
время как расчет при полиэнергетических ло-
вушках (кривые 1"–3") дает хорошее соответ-
ствие с экспериментальными зависимостями. 

В [4] подзатворный оксид выращивался 
в сухом кислороде при температуре 1100 °С 
и имел толщину 100 нм. Структуры загрязня-
лись перед металлизацией затвора выдержкой 
в концентрированном растворе хлорида натрия 
в количестве ~ 1013 см–2. ТПО загрязненных 
образцов проводилась в широком диапазоне 
температур как для режима накопления при  

gV = +20 В, так и в режиме восстановления при 

gV = –1 В (32…120 °С). "Чистые" образцы 
исследовались в режиме накопления при  

gV = +20 В и θ = 220 °С. 
Результаты расчетов при тех же энергетиче-

ских параметрах ловушек у затвора ( b1E = 0.66 эВ; 

bnE = 1.4 эВ; E0 = 0.25 эВ) сравнивались с экс-
периментом [4] при 120 и 220 °C. На рис. 2 
представлены кинетики изменения относи-
тельного порогового напряжения в режиме 
накопления для чистого (θ = 220 °C; τ = 2000 c; 

th maxV∆  = 5 В; +M MeQ  = 2.2∙1012 см–2) оксида 

(кривые 1, 1') и для загрязненного (θ = 120 °C;  

 

Рис. 1. Кинетики изменения порогового напряжения  
в режиме накопления при положительном смещении 

затвора для структур эксперимента [13] 

Fig. 1. Kinetics of changes in threshold voltage in accumulation 
mode with positive gate bias for experimental structures [13] 
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τ = 40 c; th maxV∆  = 40 В; +M MeQ  = 1.67∙1013 см–2) 

оксида (кривые 2, 2'): экспериментальные [4] (кри-
вые 1, 2) и рассчитанные при полиэнергетических 
( T MeQ  = 5.55∙1013 см–2) ловушках (кривые 1', 2'). 

Как видно из рис. 2, расчет при полиэнерге-
тических ловушках (кривые 1', 2') достаточно 
хорошо описывает экспериментальные зависи-
мости (кривые 1, 2). 

Кинетика изменения порогового напряже-
ния в режиме восстановления для структур 
эксперимента [13] при gV = –1 В (после положи-

тельного смещения при gV = +2 В, θ = 120 °C, t = 
= 10 мин) показана на рис. 3: кривая 1 – экспе-
римент [13], кривая 2 – расчет при тех же пара-
метрах ловушек вблизи затвора, как и на рис. 1 
без ловушек у кремния, кривая 3 – расчет при 
наличии полиэнергетических ловушек у кремния 
( b1E = 0.87 эВ; bnE = 0.92 эВ; E0 = 0.25 эВ;  

T SiQ  = 3.91∙1011 см–2). 

Как видно из рис. 3, расчет соответствует 
экспериментальной зависимости (кривая 1) при 
наличии полиэнергетических ловушек не толь-
ко у затвора (кривая 2), но и у кремния (кривая 3) 
и с меньшей дисперсией по энергии. 

На рис. 4 показаны кинетики изменения от-
носительного порогового напряжения в режиме 
восстановления при gV = –1 В (после положи-

тельного смещения до th maxV∆ = 30 В ≈ 

≈ M SiQ + = 7∙1012 см–2) для различных темпера-

тур (32, 42, 80 и 120 °С, τ = 110, 54, 2.1 и 0.22 c 
соответственно): экспериментальные [4] (кри-
вые 1–4) и расчетные (кривые 1'–4'). Расчет вы-
полнен при таких же параметрах полиэнерге-
тических ловушек у кремния, как и на рис. 3, 
кривая 3 ( b1E = 0.87 эВ; bnE = 0.92 эВ; E0 =  

= 0.25 эВ, T SiQ  = 2.68∙1012 см–2). 

Как видно из рис. 4, расчет при наличии 
полиэнергетических ловушек у кремния (кри-
вые 1'–4') с теми же параметрами, как на рис. 3, 
позволяет вполне удовлетворительно описать 
экспериментальные зависимости (кривые 1–4).  

Обсуждение и выводы. Как видно из 
рис. 1 и 2, режим накопления подвижного заря-
да может быть описан посредством захвата 
ионов примеси не на моно-, а на полиэнергети-
ческие ловушки. Нижняя граница энергетическо-
го диапазона ловушек равна энергии активации 
подвижности a b1E E= = 0.66 эВ, определенной 

 

Рис. 3. Кинетика изменения порогового напряжения  
в режиме восстановления для структур эксперимента [13] 

Fig. 3. Kinetics of changes in threshold voltage  
in recovery mode for experimental structures [13] 
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Рис. 4. Кинетики изменения относительного порогового 
напряжения в режиме восстановления при Vg = –1 В  

для различных температур для структур эксперимента [4] 

Fig. 4. Kinetics of changes in relative threshold voltage  
in recovery mode at Vg = –1 V for different temperatures  

for experimental structures [4] 
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Рис. 2. Кинетики изменения относительного порогового 
напряжения в режиме накопления для чистого  

и загрязненного оксида для структур эксперимента [4] 

Fig. 2. Kinetics of changes in relative threshold voltage in 
accumulation mode for pure and contaminated oxide for 

experimental structures [4] 
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в [11]. Верхняя граница диапазона bnE = 1.4 эВ 
равна наибольшей энергии активации, зафик-
сированной экспериментально для диффузии 
ионов натрия в [14]. Отметим, что полученный 
энергетический диапазон хорошо соотносится 
с энергетическим диапазоном для ионных ло-
вушек, полученным в [15] (0.75…1.5 эВ). 

Кинетики накопления заряда в "загрязнен-
ных" и "чистых" образцах описываются при 
одинаковой концентрации ловушек вблизи 
МФГ SiO2–затвор ( T MeQ = 5.55∙1013 см–2), что 

соотносится с тем, что образцы были изготов-
лены в одинаковых условиях окисления. В обоих 
случаях расчетные концентрации загрязняю-
щих ионов натрия оказались близкими 
к экспериментальным параметрам ( MeNQ + = 

= 1.4∙1012 см–2 (~1012 см–2 в [13]) на рис. 1 и 

MeNQ + = 1.67∙1013 см–2 (~ 1013 см–2 в [4]) на рис. 3.  

Режим восстановления происходит значи-
тельно быстрее, чем режим накопления (асим-
метричное поведение). На зависимостях рис. 3 
и 4 можно видеть две области. Начальная об-
ласть быстрого падения обусловлена дрейфом 
примеси от МФГ Si–SiO2, угол ее наклона ха-
рактеризуется подвижностью свободной при-
меси. Последующая пологая область обуслов-
лена захватом ионов примеси на ловушки вбли-
зи затвора (см. рис. 3, кривая 2), а также на ло-
вушки у границы с кремнием (см. рис. 3, кри-
вая 3, рис. 4, кривые 1'–4'). Среди литературных 
данных для подвижности свободного натрия в 
термическом SiO2 (приведены в [5]) только 
данные [11] соотносятся с модельными расчета-
ми. Значение b1E = 0.87 эВ, полученное для ло-
вушек вблизи МФГ Si–SiO2, достаточно хорошо 
соотносится с энергиями активации ионов Na+, 
определенными в [16, 17]. 

Асимметрия зависимостей на рис. 1–3 и 2–4 
в рамках модели объясняется начальным рас-
положением ионов Na+ на ловушках вблизи за-
твора, а также различными параметрами поли-
энергетических ловушек вблизи МФГ SiO2–

затвор ( b1E = 0.66 эВ; bnE  = 1.4 эВ) и вблизи 
МФГ Si–SiO2 ( b1E = 0.87 эВ; bnE = 0.92 эВ).  

Отметим, что в режимах накопления и вос-
становления заряда для полиэнергетических 

ловушек получена одинаковая характеристиче-
ская энергия E0 = 0.25 эВ. Это свидетельствует 
об одинаковой природе ловушек захвата ионов 
примеси в подзатворном оксиде вблизи обеих 
МФГ: SiO2–затвор и SiO2–кремний. 

Уменьшение диапазона энергий связи 
ионов Na с ловушками вблизи МФГ SiO2–Si 
(0.87…0.92 эВ) по сравнению с МФГ SiO2–
затвор (0.66…1.4 эВ) можно связать с упорядо-
чением аморфной структуры термического 
SiO2 вблизи кремниевой подложки в слое c 
расчетной шириной экспоненциального рас-
пределения L = 2 нм. Такая ширина соответ-
ствует толщине переходного слоя между сте-
хиометрическим аморфным SiO2, полученным 
термическим окислением, и монокристалличе-
ской Si-подложкой. В переходном слое состав 
SiOx меняется от х = 2 в SiO2, через х = 1.5, 1 и 
0.5 до х = 0 в Si [18]. По данным [19] переход-
ный слой имеет повышенную плотность (ρ = 
= 2.35…2.4 г/см3) по сравнению с аморфным 
SiO2 (ρ = 2.3 г/см3), его толщина оценивается 
0.5…2 нм [20–23]. В ранних работах указыва-
лось на наличие в переходном слое кристалли-
ческой фазы β-кристобалита [24], α-кристо-
балита [25] или тридимита [26]. В более позд-
них работах [27–30] приводятся доказательства 
упорядоченного эпитаксиального роста похо-
жего на кристаллитный (crystalite-like) оксида 
кремния в слое толщиной 2…3 нм. В [31] пред-
ложена, а в [32] подтверждена модель роста 
упорядоченной соединенной мостом интер-
фейсной (bridge-bonded interface) структуры без 
какой-либо кристаллической объемной фазы. 
Полученные авторами данные по уменьшению 
диапазона энергии связи подтверждают нали-
чие тонкого слоя в оксиде вблизи МФГ с крем-
нием с более упорядоченной структурой, чем 
в оксиде у внешней МФГ вблизи затвора. 

Таким образом, разработанная количе-
ственная модель, основанная на механизме 
многократного захвата подвижных ионов при-
меси полиэнергетическими ловушками в объе-
ме аморфного подзатворного диэлектрика, поз-
воляет описать асимметричное поведение 
МОП-структур при ТПО в режимах накопления 
и восстановления подвижного заряда. 
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