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　 　 离子注入硅片经高温退火后晶体结构缺陷会被修复，其在可见光波段下的光学性质趋于单晶硅，常规的可见
光椭偏光谱法对掺杂影响的测量不再有效． 本研究将测量波段扩展到红外区域（２—２０ μｍ），报道了利用红外椭偏
光谱法测量经离子注入掺杂并高温退火的硅片掺杂层光学和电学性质的方法和结果． 通过建立基于Ｄｒｕｄｅ自由载
流子吸收的等效光学模型，得到了杂质激活后掺杂层的杂质浓度分布、电阻率和载流子迁移率等电学参数，以及掺
杂层的红外光学常数色散关系，分析了这些参数随注入剂量的关系并对其物理机理给予了解释． 研究表明，中远
红外椭偏测量是表征退火硅片的有效方法，且测量波长越长，所能分辨的掺杂浓度越低．
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１ 引 言
本征半导体材料的导电性能很差，只有掺入了

少量杂质使其电学性能发生改变时才能用于微电
子器件制造． 掺杂是形成半导体ｐｎ结的基础，而离
子注入是最重要的掺杂方法． 有效的掺杂包括杂质
引入和激活过程，杂质经激活后才能成为电流载流
子从而决定器件的电学性能． 目前对离子注入掺杂
后材料中杂质分布和电学性能的检测手段有多种，
包括卢瑟福背散射（ＲＢＳ）、二次离子质谱术
（ＳＩＭＳ）、四探针法等，大多需要与样品接触从而产
生破坏［１，２］． 而椭偏光谱测量具有非接触无损伤、精
度高等优点，对样品表面的光学特性非常敏感，是
一种研究表面介质和薄膜材料的有效方法［３，４］．

利用椭偏光谱对离子注入材料的研究已开展
多年，由于可见光对材料结构的缺陷非常敏感，绝
大多数实验都在可见光波段进行［５—８］． 研究内容主
要包括注入或退火过程对掺杂层性质的影响，例如
掺杂层厚度、损伤程度和分布等． 当材料经过高温
退火（Ｔ ＞ ８００℃）后，由于样品在高温下会发生重结
晶，绝大部分因注入产生的缺陷被修复，晶体结构
趋于完整［９］． 此时，掺杂样品的椭偏光谱趋近于单

晶光谱，常规的可见光椭偏光谱（３００ ｎｍ ＜ λ ＜ ８００
ｎｍ）不再能分辨出这类掺杂样品［１０］． 为了解完全退
火激活后样品中杂质的分布情况，需要将椭偏光谱
测量范围扩展到对半导体载流子有强吸收的红外
波段．

本文采用红外反射式椭偏光谱测量法对经
１１００℃快速退火的Ａｓ ＋离子注入硅片进行了研究，
通过建立掺杂层在红外波段（２—２０ μｍ）下的等效
光学模型，得到了多个剂量注入下样品掺杂层的杂
质浓度分布、电阻率、载流子迁移率以及材料光学
常数色散关系等物理特性参数．

２ 实验条件

２ １ 样品准备
　 　 实验样品选用单面抛光的单晶硅片做基底，ｐ
型，〈１１１〉晶向，电阻率１０—１２ Ω·ｃｍ． 基底抛光面
经Ａｓ ＋离子以１００ ｋｅＶ能量在室温下注入，注入剂
量为１０１４—１０１６ ／ ｃｍ２ ． 为避免注入时的沟道效应，选
用７°倾斜角注入． 经离子注入后的样品再放入充氮
气的高温退火炉进行快速退火处理，退火时间３０ ｓ，
温度１１００℃ ． 我们另准备了一片同一批次的单晶硅
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片作为对比样片，样片未经离子注入，但进行了与
其他样品一样的退火处理． 样品的基底加工、包装、
转移、以及注入和退火处理均在无氧环境下完成，
最大程度上减少了表面氧化层的产生．
２ ２ 实验装置和参数
　 　 实验所用椭偏仪为Ｊ Ａ Ｗａｌｌｏｏｍ公司的ＩＲＳＥ
型可变角度红外椭偏光谱仪，采用反射式测量，可
测量波数范围为３３３—５０００ ｃｍ － １ ． 测量时采用旋转
补偿器（ＲＣＥ）的方式，其基本光路如图１所示．

图１　 ＲＣＥ型椭偏仪光路结构简图

采用ＲＣＥ方式可减小椭偏光谱分量Δ在０°和
１８０°处的噪声，提高测量敏感度，而且最大程度上避
免了探测器偏振响应和光源偏振态的改变对测量
的影响，因此可以得到更为精确的测量结果［１１］． 利
用该椭偏仪，我们取得了样品的红外椭偏光谱，由
于在波数小于５００ ｃｍ － １的远红外区测量噪声较大，
我们记录了５００—５０００ｃｍ － １（２—２０ μｍ）的实验数
据用作后期处理． 测量时的光路采用６５°入射角，分
辨率为１６ ｃｍ － １ ．

３ 模型和原理
　 　 椭圆偏振光谱在测量中直接得到的是椭偏光
谱分量Ψ和Δ，其值与ｐ光（入射光波中平行于入
射面的电场方向）和ｓ光（入射光波中垂直于入射
面的电场方向）的Ｆｒｅｓｎｅｌ反射系数ｒｐ 和ｒ ｓ 有如下
关系［１２］：

ｔａｎΨ·ｅｉΔ ＝ ρ ＝ ｒｐｒ ｓ， （１）
即ｔａｎΨ和Δ分别表示了ｐ光和ｓ光的振幅比和相
位差． 它们与入射光的波长和入射角、以及样品光
学特性有关． 其中入射光波长和入射角在测量时已

知，在测量得到Ψ和Δ值后，通过反演拟合样品的
等效光学模型便可获得待测样品的光学参量值以
及与光学特性相关的其他物理参量．

由于这些硅片样品经过了１１００℃的高温退火，
在此温度下样品中各类缺陷都将因体内的重结晶
或运动到表面而消失［９］，因此可认为样品内因注入
导致的缺陷已被完全修复即杂质被充分激活，缺陷
对注入掺杂层光学性质的影响也可忽略． 光照下半
导体内存在多种吸收机理，包括自由载流子吸收、
而杂质吸收、剩余射线吸收、激子吸收等［１３，１４］，如图
２所示． 这些过程都会对半导体的红外光学性质产
生影响． 对于硅材料来说，为非极性半导体，其晶格
振动时不会伴随着电偶极矩的产生，也不能和光电
磁波相互作用或耦合，因此不存在剩余射线带［１５］．
而杂质吸收和激子吸收通常在低温下才有所体现，
室温时对样品光学性质的影响很小． 在室温下，硅
对红外光吸收占主导作用的是因杂质电离产生的
自由载流子吸收． 此时材料的光学特性可由Ｄｒｕｄｅ
载流子吸收经典理论模型近似表示［１３，１６］：

ε～ Ｅ ＝( )ω ＝ － ２

ε０ ρ τ·Ｅ２ ＋ ｉ( )Ｅ
，

ρ ＝ １
ｅＮμ
，

μ ＝ ｅτ
ｍ
，ｍ ＝ ｍ



ｍ０
． （２）

ε０和ｅ分别表示真空介电常数和基本电荷单位，ε～
为掺杂层的复介电常数，Ｎ为载流子浓度，ｍ和ｍ０
分别表示载流子的有效质量和静止质量，ｍ为两者
的比值，Ｅ为入射光光子能量，ρ表示掺杂层的电阻
率，μ和τ为载流子的迁移率和平均散射时间．

图２　 半导体的光吸收示意图
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为建立样品的等效光学模型，我们利用基于蒙
特卡罗（Ｍｏｎｔｅ Ｃａｒｌｏ）方法的ＴＲＩＭ软件包［１７］，针对
本次实验样品的实际注入条件对杂质离子分布进
行了模拟，包括按注入情况设定注入离子、靶材、注
入能量和入射角度等． 通过对５万次注入离子分布
情况进行平均处理，得到如图３所示的杂质离子分
布图． 可看出其浓度分布沿纵向近似满足高斯分布
函数

Ｎ ＝ Ｎｍａｘ ｅｘｐ －
１
２
ｄ － Ｒ ｐ
Δ Ｒ( )

ｐ
[ ]

２

． （３）
其中，ｄ为样品沿纵向的深度，Ｎｍａｘ，Ｒ ｐ 和ΔＲ ｐ 为高
斯函数的特征参数，这里分别表示杂质离子的最大
浓度、入射离子在纵向方向上的投影射程和投影射
程的标准偏差．

图３　 注入Ａｓ ＋离子的纵向浓度分布

图４　 不同注入剂量样品的红外椭偏光谱（点图形表示不同掺杂硅片的实验测量值，实线为拟合结果，虚线为单晶硅片的
测量结果）　 （ａ）和（ｂ）分别为椭偏光谱分量Ψ和Δ与入射光波数的关系

根据以上分析，可建立样品掺杂层的等效光学
模型． 其光学常数沿纵向分布为掺杂浓度、载流子
迁移率和有效质量等参数的函数． 通过对椭偏光谱
数据的拟合，可得到所需参数的解．

４ 实验结果与分析
　 　 各片不同剂量掺杂样品的椭偏光谱测量结果
如图４中不同形状点图形所示，图中虚线另给出了
单晶硅样片的椭偏光谱． 可看出在注入剂量低至
１０１４ ｃｍ － ２时，样品的椭偏光谱在测量波段内趋近于
单晶硅，此时由于引入杂质浓度较低，电离产生的
自由载流子浓度也较低，还不能对掺杂层光学性质
产生明显影响． 而在波数大于４０００ ｃｍ － １（λ ＜ ２ ５
μｍ）的近红外波段时，各掺杂剂量样品的椭偏光谱
均趋近于单晶硅，这是由于在可见和近红外光波段
下，载流子的吸收还不明显，还不足以改变掺杂层
的光学性质．

为进行椭偏光谱数据的拟合处理，我们将样品
沿纵向分为掺杂层（厚度为ｌ）和单晶硅层． 拟合时
掺杂层被划分为多个子层，每个子层的掺杂浓度相
同并符合高斯分布，由于过少的子层数体现不了杂
质的高斯分布情况，过多的子层数也并不能带来精
度的改善反而增加了计算量，经过多次实验比较，
最终将子层数设为３０，各子层的光学常数由Ｄｒｕｄｅ
模型确定． 由于实验主要探讨注入杂质的浓度分
布，我们假设其他待拟合物理参数（ｍ和μ）在整个
掺杂层中相等，拟合结果为掺杂层的平均值． 对于
基底单晶硅层的光学性质，可利用简单单层模型拟
合同一批未掺杂样品的椭偏光谱数据，直接得到该
批单晶硅样品的红外光学常数（ｎ和ｋ），用于对掺
杂样品的拟合处理．

拟合时通过均方根误差（ＭＳＥ）来判断拟合结
果符合程度的好坏：
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ＭＳＥ２ ＝ １
２ｎ － ｐ

ｎ

ｉ ＝ １
ｔａｎΨｍｏｄｉ － ｔａｎΨ ｅｘｐ( )

ｉ
[ ２

＋ ｃｏｓΔ ｍｏｄ
ｉ － ｃｏｓΔ

ｅｘｐ( )
ｉ

]２ ， （４）
其中上标ｍｏｄ和ｅｘｐ分别代表模型计算值和实验
值，ｎ为实验次数，ｐ为拟合参数个数． 本实验中用
于拟合的模型未知参数包括Ｎｍａｘ，Ｒ ｐ，ΔＲ ｐ，ｍ，μ以
及掺杂层厚度ｌ六个．

表１　 ＴＲＩＭ模拟杂质分布的高斯拟合参数及误差
拟合参数 拟合值 拟合误差
Ｒｐ ／ ｎｍ ６９ ７８９０９ ０ ２５９９

ΔＲｐ ／ ｎｍ ２５ ８０４９ ０ ３２８９５

Ａ（对应Ｎｍａｘ） １５ ６３８８２ ０ １５２１６

　 　 在对椭偏光谱数据进行拟合处理前，给出一个
合理的初始值很关键，良好的初始值有助于拟合过
程的快速收敛，得到符合实际物理条件的最优解．
拟合前我们先用高斯函数拟合ＴＲＩＭ仿真的杂质分
布曲线，得到高斯函数的特征参数和拟合曲线分别
如表１和图３所示，这里拟合得到的Ａ为高斯函数
曲线中心位置的峰值，对应着杂质浓度分布的最大
值，但仅为相对值，不能用作椭偏光谱拟合初值． 与
Ａ对应的Ｎｍａｘ初值可根据注入剂量（ｄｏｓｅ）由公式
ｄｏｓｅ
２槡π·ΔＲ ｐ

近似确定，而得到的Ｒ ｐ 和ΔＲ ｐ 可直接作

为椭偏实验数据拟合时的初值．

表２　 拟合得到的参数值，其中ρ和τ为根据拟合结果按（２）式的计算值
注入剂量／ ｃｍ － ２ １ × １０１４ ５ × １０１４ １ × １０１５ ３ × １０１５ ６ × １０１５ １ × １０１６

ｌ ／ ｎｍ １１８ １ １５２ ２ １６６ ５ １７１ ９ ２４９ ６ ２５２ ２

Ｒｐ ／ ｎｍ ６０ ４ ６６ １ ６２ ３ ６２ ９ ８５ ９ ９７ ５

ΔＲｐ ／ ｎｍ ６５ ６ ６４ ８ ６６ １ ７３ ６ ９９ ２ １０４ ８

Ｎｍａｘ ／ ｃｍ
－ ３ ８ ３ × １０１８ ２ ８ × １０１９ ９ ９ × １０１９ ３ ２ × １０２０ ７ ３ × １０２０ １ ５ × １０２１

μ ／（ｃｍ２ ／ Ｖ·ｓ） １６６ ６ ５８ ４ ２６ ６ ２０ １ １１ ７ ２

ｍ ０ ３６ ０ ３７ ０ ６７ ０ ７８ １ ４３ １ ９５

ρ ／ １０ － ３Ω·ｃｍ ４ ５１ ３ ８２ ２ ３７ ０ ９７ ０ ７８ ０ ５８

τ ／ ｆｓ ３４ ０６ １２ １５ １０ １ ８ ９６ ８ ９５ ７ ９９

ＭＳＥ ０ ３８６ ０ ３１６ ０ ２５７ ０ ２１ ０ ３０２ ０ ２７６

　 　 在拟合椭偏光谱数据时，由于拟合计算为纯数
学运算过程，可能会得到明显不符合实际情况的错
误结果，例如掺杂层厚度被拟合为０或大于１０００
ｎｍ，这时需要微调初始值进行重新拟合． 经过多次
修改和拟合，得到最终的各参数拟合结果如表２所
示，其中掺杂层载流子的平均散射时间τ和峰值处
的电阻率ρ为利用拟合结果根据（２）式的计算值．
可见Ｒ ｐ 和ΔＲ ｐ、掺杂层杂质浓度峰值、掺杂层厚度
都随剂量的增加而增加（仅５ × １０１４ ｃｍ － ２剂量下的
Ｒ ｐ和ΔＲ ｐ 值有小的偏差，可能因测量或拟合误差引
起）． 由于快速退火过程会引起杂质的扩散运动，使
得椭偏测量数据拟合的Ｒ ｐ 和ΔＲ ｐ 值相比ＴＲＩＭ计
算结果有所增加． 扩散时杂质会从高浓度进入到低
浓度区域，一方面在浓度峰值处的杂质向两边扩
散，体现在ΔＲ ｐ 的增加，另一方面掺杂层的杂质会
向基底运动，使得掺杂层厚度增加和浓度峰值位置
向深处偏移，体现在Ｒ ｐ 的增加． 对整个掺杂层来
说，大的注入剂量引入了更多的杂质，增加了参与

导电的载流子浓度，从而降低了电阻率． 高杂质浓
度还加剧了载流子的散射，导致了载流子的平均散
射时间和迁移率的减小． 图４中实线给出了由拟合
所得参数的仿真计算结果，可见理论和实验曲线符
合良好．

利用表２给出的拟合参数值，根据Ｄｒｕｄｅ模型
可以得到掺杂层的色散关系，图５给出了单晶硅和
各样品掺杂层在浓度峰值处的光学常数（折射率ｎ
和消光系数ｋ）． 由图中可看出，掺杂层的折射率存
在一个“谱谷”，其中心位置随掺杂浓度的增加往短
波方向移动，且“谷深”增加． 掺杂层的消光系数在
波数小于某个拐点时会迅速增加，拐点的位置也随
掺杂浓度的增加向短波方向移动，这是由于在重掺
杂时，半导体的吸收边会向短波高能方向移动，即
伯斯坦（Ｂｕｒｓｔｅｉｎ）移动［１５］． 综合图４和５，可看出红
外椭偏在自由载流子浓度高或在测量使用的波长
更大时，有更高的灵敏度． 在波数大于３３００ ｃｍ － １

（λ ＜ ３ μｍ）的短波红外下，红外椭偏已很难分辨出
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注入剂量低于１０１４ ｃｍ － ２（峰值浓度８ ３ × １０１８ ｃｍ － ３）
的样品，即红外椭偏光谱对于较高浓度掺杂区才能

进行有效测量． 为满足低掺杂浓度测量的需要，椭
偏光谱测量还需向远红外方向发展．

图５　 单晶硅和掺杂样品掺杂浓度峰值处的色散关系　 （ａ）和（ｂ）分别表示不同入射光波数下的折射率和消光系数

５ 结 论
利用椭偏光谱法测量了经离子注入和高温退

火处理硅片在红外波段下的椭偏光谱，对注入掺杂
层的红外光学性质进行了研究． 通过建立样品的等
效光学模型对中高剂量离子注入下样品的椭偏光
谱测量数据进行拟合计算，得到掺杂层杂质离子分

布和载流子迁移率、电阻率等电学参数，以及掺杂
层光学常数在红外波段的色散关系图，分析了这些
参数随掺杂剂量的关系． 由于样品掺杂层经退火后
在可见光波段的光学性质趋近于单晶硅，可见光椭
偏光谱无法测量掺杂程度． 而本文结果表明，红外
椭偏光谱测量可作为表征退火样品中杂质离子分
布和材料光电性质的有效方法，具有重要的实用价
值，且利用更长的测量波长可分辨更低的掺杂浓度．
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