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CdZnTe 晶体中深能级缺陷对空间
电荷分布特性的影响*

郭榕榕†    林金海    刘莉莉    李世韦    王尘    林海军

(厦门理工学院光电与通信工程学院, 福建省光电技术与器件重点实验室, 厦门　361024)

(2020 年 4 月 15日收到; 2020 年 7 月 14日收到修改稿)

Te++
Cd

CdZnTe晶体内的空间电荷积累效应是影响高通量脉冲型探测器性能的关键因素.为了探索 CdZnTe晶

体中深能级缺陷对空间电荷分布及器件性能的影响规律, 本文采用 Silvaco TCAD软件仿真了 CdZnTe晶体

内包含位置为 Ev + 0.86 eV, 浓度为 1 × 1012 cm–3 的深施主能级缺陷   时, 其空间电荷分布及内电场分布

特性. 仿真结果表明, 随着外加偏压的增加, Au/CdZnTe/Au的能带倾斜加剧, 使得晶体内深能级电离度不断

增加, 空间电荷浓度增加, 电场分布死区减小, 从而有利于载流子收集. 此外, 保证 CdZnTe晶体高阻的前提

下, 降低深能级缺陷 (Ev + 0.86 eV)浓度可使内电场死区减小. 深能级缺陷位置为 Ev + 0.8 eV, 亦可以减少

阴极附近的空间电荷浓度, 使得电场分布更加平坦, 死区减小, 从而有效地提升载流子的收集效率.

关键词：CdZnTe核辐射探测器, 深能级缺陷, 空间电荷, 收集效率
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1   引　言

CdZnTe晶体是近年发展起来的一种最具商

业潜力的室温核辐射探测材料, 被广泛应用于制作

高能物理、医学成像、工业探伤和核安全防护等领

域的探测器和谱仪 [1−3]. 对于核医学应用的成像器

件来说, 除了考虑缺陷对成像器件均匀性的影响

外, 还面临着一个更大的挑战, 即在大计数率成像

器件应用时, 要求探测器在 200—2000 MHz/mm2

脉冲X-ray的照射下具有优异的响应性能[4]. CdZnTe

探测器由于高的截止能量、室温工作特性以及在较

低的辐射剂量下就可以具有较高的检测精度, 表现

出更大的潜能 [5]. 美国的通用 (GE)、荷兰的飞利

浦 (Philips)以及德国的西门子 (Siemens)等国际

著名的医疗器件厂商公司都已经开始设计与研制

基于 CdZnTe探测器的 CT, PET和 SPECT等核

医学成像的设备 [6,7].

然而, 生长态 CdZnTe晶体中不可避免地存

在大量的杂质和缺陷, 诸如 Cd空位、Te反位原

子、Te间隙原子以及它们和杂质原子形成的缺陷

复合体等 [8−10]. 这些结构缺陷容易形成载流子的陷

阱, 在探测器工作时容易造成空间电荷积累, 引起

电场畸变进而产生极化效应. 严重的极化效应甚至

会使探测器彻底失效 [11,12]. 近年来的研究集中于观

测 CdZnTe晶体内电场分布特性以及测试大剂量

照射下器件性能响应. Cola和 Farella[13] 对 CdTe

晶体内部电场的研究表明, 空间电荷的积累会严重

影响了电场分布, 进而降低了电荷收集效率. Li等 [14]

研究了 CdZnTe探测器在大剂量 X射线照射下光

电流特性对探测器性能的影响. Bale等 [15]、Cam-

arda等 [16] 和Musiienko等 [17] 研究表明, 大剂量照射

下积累的空间电荷会使探测器发生灾难性的故障.
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对 X射线成像系统来说, 空间电荷积累所引起电

场的畸变是 CdZnTe探测器面临的一大挑战 [18,19].

然而, 目前对于深能级缺陷如何影响空间电荷分布

的微观机制讨论较少. 如何在引入深能级缺陷使晶

体实现高阻的同时, 尽可能避免深能级缺陷带来的

不利影响, 是值得探索的一个问题. 因此, 系统掌

握深能级缺陷对空间电荷分布特性的影响规律对

提高器件的性能有着重要的意义. Silvaco TCAD

仿真软件可以得到半导体内部电学性能等相关信

息, 在半导体性质与器件性能仿真方面有突出优

势 [20−22]. 由于晶体生长的复杂性且周期性长, 为了

节约人力成本, 避免不必要的浪费, 本文采用 Silvaco

TCAD软件对 CdZnTe晶体空间电荷分布等性质

进行仿真, 探究深能级缺陷对空间电荷的分布以及

内电场分布特性的影响规律, 从而揭示了深能级缺

陷对器件性能的影响. 仿真结果将对 CdZnTe晶

体生长及成像器件的制备提供一定的理论指导.
 

2   Silvaco TCAD模拟基本方法描述
与模型建立

Silvaco TCAD是以物理为基础对半导体特性

进行设计和仿真的计算机辅助系统, 包含二维工艺

Te++
Cd

仿真器 Athena、二维器件仿真器件 Atlas、器件编

辑器 Devedit和三维仿真器 Victory. Atlas模拟是

根据用户设定的物理参数来生成器件, 仿真半导体

器件的电学、光学和热学特性等 [23]. 本文采用 Silv-

aco TCAD对 Au/CdZnTe/Au结构的探测器进

行 (two-dimensional, 2D)数值模拟, 研究 CdZnTe

晶体中深能级缺陷对空间电荷分布特性的影响规

律. 仿真所用 Au/CdZnTe/Au器件的结构示意图

如图 1(a)所示. 其中, CdZnTe晶体为 N型半导

体, 电子亲和能为 4.3 eV. Au的功函数为 5.1 eV,

具体的参数如表 1所示. 本次模拟仿真采用三能级

补偿模型 [24], 考虑晶体内部存在浅施主, 浅受主以

及深施主能级, 如图 1(b)所示. 同时定义, 浅施主

能级的浓度为 1.1 × 1012 cm–3, 浅受主能级的浓度

为 1.2 × 1012 cm–3, 浅施主与浅受主能级在室温下

全电离. 普遍认为掺 In的 CdZnTe晶体中, 深施

主能级 (  )能级位置为 Ev + 0.86 eV[25]. 非平

衡载流子在该能级上会被俘获或者复合, 其电离后

形成的空间电荷也会对电场分布特性产生一定影

响, 从而影响着器件的性能. 为了研究不同深能级

缺陷浓度对空间电荷分布特性的影响规律, 本文选

用以下三种不同浓度的深能级信息作为仿真参数,

具体如表 2所列. 

表 1    CdZnTe晶体的基本参数
Table 1.    Basic parameters of CdZnTe crystals.

介电常数 300 K时禁带宽度/eV 300 K时导带密度/cm–3 300 K时价带密度/cm–3 电子迁移率/ cm2·V–1·s–1 空穴迁移率/cm2·V–1·s–1

10.9 1.6 9.14 × 1017 5.19 × 1018 1000 100

表 2    深施主能级的基本信息
Table 2.    Basic information of deep donor energy levels.

类型 位置/eV 浓度/cm–3 电子俘获界面/cm2 空穴俘获界面/cm2 简并度

Donor1 Ev + 0.86 5 × 1012 3 × 10–14 3 × 10–15 2

Donor2 Ev + 0.86 1 × 1012 3 × 10–14 3 × 10–15 2

Donor3 Ev + 0.86 1 × 1013 3 × 10–14 3 × 10–15 2
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图 1    (a) Au/CdZnTe/Au器件结构示意图; (b) CdZnTe晶体内缺陷能级分布图

Fig. 1. (a) Schematic diagram of Au/CdZnTe/Au device structure; (b) distributions of defect energy levels in CdZnTe crystal. 
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3   仿真结果与讨论
 

3.1    深能级缺陷对电阻率的影响

不同深能级缺陷下仿真的 CdZnTe晶体的电

阻率结果如表 3所列. 与不存在深能级缺陷的晶体

相比, 深能级缺陷的加入会增大晶体的电阻率. 其

原因是深施主去补偿多余的浅受主能级, 使载流子

的浓度降低了, 费米能级也更靠近禁带中部位置,

从而使得电阻率增大 [25]. 而随着深能级缺陷浓度

不断增加, 晶体的电阻率会随着该深能级缺陷的浓

度增大而减小. 当深施主缺陷 (Ev + 0.86 eV)浓度

为 5 × 1011 cm–3 时, CdZnTe晶体的电阻率达到

1.50 × 1010 W·cm, 满足探测器级 CdZnTe晶体的

电阻率要求. 

3.2    深能级缺陷对空间电荷分布特性及器
件性能的影响

为了进一步研究深施主能级对 CdZnTe晶体

内部空间电荷以及内电场分布特性的影响规律, 本

文选择深施主缺陷能级位置为 Ev + 0.86 eV, 浓度

为 1 × 1012 cm–3 条件下进行仿真, 其仿真结果如

图 2所示. CdZnTe晶体内部不同偏压下载流子浓

度分布规律, 如图 2(a)所示. 当外加偏压为 0 V

时, Au与 CdZnTe界面处的载流子浓度低于体内

的载流子浓度. 结合热平衡条件下 Au/CdZnTe/

Au的能带图 (如图 3(a)所示)可知 , 当金属 Au

和 n型 CdZnTe晶体接触时, 因为金属 Au的功函

数大于半导体 CdZnTe的功函数, 电子从半导体

向金属流动, 金属的一侧聚集负电荷, 而半导体的

一侧聚集正电荷. 积累的正电荷从半导体表面向内

部延伸一定的厚度, 形成空间电荷区. 亦即 Au与

 

表 3    不同深能级缺陷浓度下 CdZnTe晶体的电

阻率仿真结果
Table 3.    The resistivity of CdZnTe crystals at dif-

ferent deep  energy  level  concentrations  via   simula-

tion.

能级类型 位置/eV 浓度/cm–3 电阻率/W·cm

无深施主能级 — — 6.08 × 105

Donor1 Ev + 0.86 5 × 1011 1.50 × 1010

Donor2 Ev + 0.86 1 × 1012 6.66 × 109

Donor3 Ev + 0.86 1 × 1013 6.05 × 108
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图 2    不同偏压下的 Au/CdZnTe/Au器件仿真结果　(a) 载流子浓度分布; (b) 深施主的电离浓度分布; (c) 空间电荷浓度分布;

(d) 内部电场强度分布变化规律

Fig. 2. Simulation results of Au/CdZnTe/Au device under different bias voltages: (a) Distribution of carrier concentration; (b) dens-

ity of ionized deep donors; (c) distribution of space charge concentration; (d) distribution of internal electric field intensity. 
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CdZnTe接触界面处存在一定的载流子耗尽区, 使

得这部分电子的浓度低于 CdZnTe晶体体内电子

浓度. 与此同时, 空间电荷区的存在形成内建电场,

其电场的方向由半导体指向金属, 因而造成一定的

能带弯曲. 随着外加偏压的增大, 晶体内载流子的

浓度呈现出不均匀分布趋势 . 这与外加偏压下

Au/CdZnTe/Au能带倾斜有关 . 如图 3(b)所示 ,

当外加偏压大于 0时 , 由于外加电场的作用 ,

Au/CdZnTe/Au能带发生由阴极向阳极逐渐倾斜

的趋势, 从而使器件内载流子的浓度呈现不均匀

分布.

载流子浓度的改变直接影响深能级的电离浓

度 [26]. 图 2(b)为不同偏压下, 深能级电离浓度的分

布图. 晶体中深施主能级总浓度为 1 × 1012 cm–3.

根据图 2(b)仿真结果显示, 在热平衡下晶体内部

已电离的深施主能级浓度约为 1 × 1011 cm–3, 即大

概有 10%的深施主能级发生了电离. 与此同时, 根

据仿真结果可得, 热平衡下晶体费米能级位于 Ev +

0.9 eV, 深施主能级的位置为 Ev + 0.86 eV. 因此,

热平衡下, 费米能级处于深能级上方, 深施主能级

发生了部分电离. 未电离的深施主能级被电子所占

据着, 呈现中性态. 其能带示意图如图 3(a)所示.

由图 2(b)可知, 晶体内阳极附近的区域, 同一个位

置的深施主电离浓度随着外加偏压的增大而减小,

而其余的区域, 同一个位置的深施主电离浓度则随

着外加偏压的增大而增大. 这可能与外加偏压作

用下 Au/CdZnTe/Au能带倾斜有关 , 其趋势如

图 3(b)所示. 在倾斜的能带中, 深能级处于费米能

级上方, 意味着深能级被电子占据的概率下降, 则

深能级缺陷倾向于发射电子, 即深能级发生电离.

深施主能级电离后留下不可移动的正电中心, 聚集

产生空间电荷区, 如图 3(c)所示. 因此, 在外加偏

压作用下, 晶体内空间电荷浓度分布也呈现阴极到

阳极逐渐减小趋势, 且晶体中的空间电荷浓度随着

外加偏压的增加而增大. 原因是晶体内部的空间电

荷主要是来源于深施主能级的电离后的正电中心.

即外加偏压增大, 使得能带倾斜越厉害, 从而深施

主电离的概率越大, 其空间电荷浓度也就越多. 由

图 2(c)可知, 在热平衡条件下空间电荷区约为 50 µm.
当电压为 100 V, 几乎整个探测器的体积都受到正

空间电荷的影响. 与此同时, 随着外加电压的增大,

能带倾斜越厉害, 此时阳极区域的势垒不断下降.
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图  3      Au/CdZnTe/Au器 件 内 能 带 和 内 部 电 场 分 布 示 意 图 　 (a) 热 平 衡 的 Au/CdZnTe/Au能 带 结 构 图 ;  (b) U >  0的

Au/CdZnTe/Au能带结构图; (c) 内部电场分布示意图

Fig. 3. Energy-band diagram and internal electric field distribution in Au/CdZnTe/Au device: (a) Au/CdZnTe/Au energy-band dia-

gram in thermal equilibrium; (b) Au/CdZnTe/Au energy-band diagram under U > 0; (c) schematic diagram of internal electric field

distribution. 
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因此, 阳极区域的空间电荷浓度随着外加电压的增

大而减小.

器件内部空间电荷与电场关系满足如下泊松

方程式: 

− d2φ
dx2

=
dE
dx

=
ρ

εS

=
q

εS
(p+N+

SD +N+
DD − n−N−

SA), (1)

φ εS N+
SD

N−
SA

N+
DD

式中,   为静电势, E 为电场,   为介电常数,  

为已电离的浅施主能级浓度,   为已电离的浅受

主能级浓度 ,    为已电离的深施主能级浓度 ,

n(p)为自由电子 (空穴)的浓度. 由泊松方程可得

器件内电场强度分布, 如图 2(d)所示. 当外加偏压

大于 0时, 内部电场强度分布由阴极向阳极逐渐减

小的趋势, 深施主的电离率越大的区域, 其空间电

荷浓度越大, 即内部电场越大. 与此同时, 阴极区

域空间电荷所形成的内建电场与外加电场同向, 呈

现三角形线性倾斜. 阳极区域空间电荷产生的内建

电场与外加电场方向相反. 相互抵消后, 该区域电

场强度特别弱, 形成死区. 死区对光生载流子的输

运有较大的影响, 如图 3(c)所示. 在死区中, 扩散

是载流子唯一的驱动力. 这就增加了载流子在到达

电极两端过程中被复合的概率, 从而使探测器的载

流子收集效率降低.

综上, 外加电压时, Au/CdZnTe/Au器件整体

的能带结构呈现由阴极向阳极逐渐倾斜的趋势, 且

界面处能带弯曲对载流子的收集存在一定的影响.

随着外加电压逐渐增大, 阴极势垒逐渐增大, 越有

利于空穴从半导体进入阴极, 即空穴在阴极很容易

被收集; 与此同时, 阳极势垒不断降低, 越有利于

电子从半导体进入阳极, 即电子在阳极很容易被收

集. 随着外加电压的增大, 耗尽区的区域逐渐增大,

死区的区域在不断的减小, 越有利于探测器对载流

子的收集. 

3.3    深能级缺陷浓度对空间电荷分布特性
的影响

晶体内部深能级缺陷的存在会对内电场分布

产生较大影响. 为了进一步了解不同浓度的深能级

缺陷对空间电荷分布特性及器件性能的影响规律,

仿真了位置为 Ev + 0.86 eV, 深施主能级缺陷浓度

分别为 5  ×  1011,  1  ×  1012 和 1  ×  1013  cm– 3 的

CdZnTe探测器在 100 V外加偏压下, 其空间电荷

分布及内电场分布, 具体仿真结果如图 4所示. 由

图 4(a)可以看出, 100 V偏压下 Au/CdZnTe/Au

器件内空间电荷分布呈现由阴极向阳极逐渐减小

的趋势, 且在阳极区域附近空间电荷浓度很小, 近

乎为 0. 在阴极附近区域, 空间电荷的浓度随着深

施主能级的浓度的增大而不断增大. 由图 4(b)可

知, 当深施主能级浓度为 1 × 1013 cm–3 时, 内部电

场变得陡峭. 在阴极区域电场强度很大, 且死区的

区域最大. 这样的内部电场分布, 使得大部分的光

生载流子 (电子)无法通过漂移被阳极收集. 大量

的电子在死区内只能靠浓度梯度扩散输运, 使得这

部分载流子被晶体内部的缺陷俘获或者复合的概

率急剧增大, 从而严重影响着探测器的载流子收集

效率.
 

3.4    不同位置的深能级缺陷对空间电荷分
布特性的影响

为了得到不同位置的深能级缺陷对空间电荷

分布特性及器件性能的影响规律 . 本节仿真了
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图 4    100 V偏压下 Au/CdZnTe/Au器件不同深施主浓度

下的　(a) 空间电荷分布特性; (b) 内部电场分布特性

Fig. 4. Space  charge  distributions  (a)  and  internal  electric

field distribution (b) of Au/CdZnTe/Au devices with differ-

ent deep donor concentrations under bias of 100 V. 
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CdZnTe晶体深施主能级缺陷浓度为 1 × 1012 cm–3,

位置分别为 Ev + 0.80, Ev + 0.82和 Ev + 0.86 eV

时, 且在 100 V外加偏压下其内部空间电荷分布及

内电场分布图, 仿真结果如图 5所示. 由仿真得到

深施主能级位于 Ev + 0.80, Ev + 0.82和 Ev +

0.86 eV时, 晶体的电阻率分别为 6.85 × 1010, 3.19 ×

1010 和 6.66 × 109 W·cm, 都满足探测器级 CdZnTe

晶体的电阻率要求. 由图 5(a)可知, 在 100 V的偏

压下, 阴极区域附近的空间电荷浓度随着深施主能

级位置的增大而增大, 而阳极区域和阴极区域的相

反. 原因是深施主能级位置越接近于导带, 如上文

所述在外加偏压作用时, 能带发生倾斜, 其深施主

能级缺陷的电离浓度就越大. 且位置为 EV + 0.86

eV的施主能级在阳极附近的出现空间电荷近乎为

0的区域. 由图 5(b)可知, 当深施主能级位置为

EV + 0.80 eV时, 内部电场较平坦, 在阴极区域的

电场强度最小, 且无死区的区域. 亦即在 100 V的

偏压下, 器件完全工作在耗尽层内, 则光生载流子

就可以通过漂移的方式快速地到达两端的电极, 从

而大大减小在输运过程中被俘获或者复合的概率,

进而提升了载流子的收集效率. 

4   结　论

本文采用半导体器件仿真软件 TCAD系统分

析了 CdZnTe晶体内深能级缺陷浓度、位置以及

外加偏压对空间电荷分布特性及器件性能的影

响. 仿真结果表明当增大器件的外加偏压时, Au/

CdZnTe/Au结构整体的能带结构呈现由阴极下阳

极逐渐倾斜的趋势. 晶体内的空间电荷浓度随着外

加偏压的增加而增大, 死区逐渐减小, 从而大大降

低光生的载流子被俘获或者复合的概率, 进而有助

于提高器件中载流子的收集效率. 在保证 CdZnTe

晶体电阻率高阻为前提下, 位于 EV + 0.86 eV的

深能级缺陷, 其浓度降低为 5 × 1011 cm–3 时, 阴极

附近区域的空间电荷浓度降低, 死区减小, 晶体内

部电场更加平坦, 进而有助于提升载流子的收集效

率. 与此同时, 当深能级位置为 EV + 0.80 eV时,

内部电场较平坦, 且无死区存在. 亦即在 100 V的

偏压下, 器件可完全工作在耗尽层内, 则光生载流

子就可以通过漂移的方式快速地到达两端的电极,

从而大大减小在输运过程中被俘获或者复合的概

率, 进而提升载流子的收集效率.
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图 5    100 V偏压下 Au/CdZnTe/Au器件不同深施主位置

下的　(a) 空间电荷分布特性; (b)内部电场分布特性

Fig. 5. Space  charge  distributions  (a)  and  internal  electric

field distribution (b) of Au/CdZnTe/Au devices with differ-

ent depths of deep donor under bias of 100 V. 
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Abstract

Te++
Cd

CdZnTe  recently  emerged  as  a  leading  semiconductor  crystal  for  fabricating  room-temperature  x-  and

gamma-ray  imaging  detectors,  due  to  its  excellent  energy  resolution  and  sensitivity.  However,  its  wide

deployment  is  hampered  by  the  low  availability  of  high-quality  CdZnTe  crystals.  As-grown  CdZnTe  crystals

generally  encounter  the  problems  arising  from  the  impurities  and  defects,  especially  deep  level  defects.  The

presence  of  impurities  and  defects  leads  to  severe  charge  trapping,  which  significantly  affects  detector

performance. Especially for high counting rate imaging detector used in medical imaging and tomography, the

accumulation of space charge at deep levels significantly deforms the electric field distribution and subsequently

reduces the charge collection efficiency. Therefore, a considerable interest is focused on the investigation of the

space charge accumulation effect in CdZnTe crystal, which is the key factor to improve the performance of high

counting rate imaging detector. Thus, the goal of this work is to investigate the effects of deep level defects on

space charge distribution and internal electric field in CdZnTe detector. In order to reveal the major problem

therein, Silvaco TCAD technique is used to simulate the space charge and electric field distribution profile in

CdZnTe detector with considering the typical deep level defects   in CdZnTe crystals with activation energy

of Ev + 0.86 eV and concentration of 1 × 1012 cm–3 at room temperature. The simulation results demonstrate

that the Au/ CdZnTe /Au energy band tilts intensively with the increase of applied bias, which makes the deep

level ionization fraction increase. The space charge concentration also increases in the crystal. Meanwhile, the

dead  layer  of  electric  field  distribution  decreases,  which  is  of  benefit  to  the  carrier  collection  of  CdZnTe

detector.  In  addition,  under  the  premiseof  the  high  resistivity  of  CdZnTe crystal,  the  reduction  of  deep  level

defect  concentration  located  at Ev + 0.86  eV can narrow the  internal  dead layer  moderately.  The  deep level

defect located at Ev + 0.8 eV can also reduce the space charge concentration near the cathode, which flattens

the  electric  field  distribution  with  narrower  dead  layer,  thus  significantly  improving  the  carrier  collection

efficiency of CdZnTe detector. These simulation results will provide meaningful theoretical guidance for further

optimizing the CdZnTe crystal growth, device design and fabrication.
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