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衬底温度对用 RF鄄PECVD法制备的非晶硅薄膜光学性能影响
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摘要： 采用射频等离子增强化学气相沉积(RF鄄PECVD)工艺制备非晶硅(a鄄Si:H)薄膜, KBr衬底在 175-275 益范
围内变化,用傅立叶红外光谱仪(FTIR)测试 KBr衬底上的薄膜红外光谱峰随衬底温度的变化情况,结合红外光
谱峰的理论分析确定薄膜中氢含量随衬底温度的变化规律.光谱式椭圆偏振仪中用Forouhi Bloomer (FB)模型拟
合得到薄膜的折射率(n),消光系数(k),膜厚及光学禁带宽度(Eg),并用扫描电镜(SEM)断面分析对椭偏仪测试结
果的准确性进行验证.根据Tauc公式推出薄膜的Eg和截止波长,并和FB模型得到的结果进行了比较, Eg(FB)和Eg(Tauc)

的差值在 0.015 eV内.
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Effect of Substrate Temperature on the Optical Properties
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Abstract： Hydrogenated amorphous silicon films were grown by radio frequency plasma enhanced chemical vapor
deposition (RF鄄PECVD) and the substrate temperature of samples changed in the range of 175-275 益. Fourier鄄transform
infrared spectrometer (FTIR) was used to characterize the infrared spectral feature of films deposited on KBr substrate.
The hydrogen content of films was influenced by substrate temperature according to the FTIR spectra and theoretic
analysis. The refractive index (n), extinction coefficient (k), thickness of films and optical band gap (Eg(FB)) were obtained
through Forouhi Bloomer (FB) model in spectrum ellipsomet (SE). Appearance of fracture was analyzed by scanning
electron microscopy (SEM) to make sure the result of film thickness. The optical band gap (Eg(Tauc)) and cutoff wavelength
were also deduced by Tauc formula, and the difference between Eg(FB) and Eg(Tauc) was within 0.015 eV.

Key Words： Amorphous silicon; Optical constant; Optical band gap; FTIR, Thin film

氢化非晶硅(a鄄Si:H)在太阳能电池上的应用一
直是人们研究的热点,近年来其在成像技术中的应
用也受到关注,特别是在非致冷红外焦平面阵列上
的应用. a鄄Si:H的性能在很大程度上取决于氢含量,
用化学气相沉积(CVD)法制备的a鄄Si:H薄膜, 影响
其氢含量的主要因素有衬底温度[1-5]、射频功率[6]、工

作气体压强[7]、气体流量等.这些因素对薄膜特性的
影响是相互的,因此在讨论某一因素对薄膜性能的
影响时,需固定其它因素.准确地了解用射频等离子
增强化学气相沉积(RF鄄PECVD)法制备 a鄄Si:H薄膜
的光学特性对其应用于成像技术非常重要[8,9].很多
研究者提出了不同的方法描述非晶硅薄膜的折射率
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(n)和消光系数 (k)的频谱分布 , Forouhi Bloomer
(FB) [10]模型和 Tauc 公式 [11](式(1))是两种广为采用
的理论模型.

琢(姿)h淄=B(h淄-Eg)2 (1)
式(1)中 琢(姿)是吸收系数, h淄为光子能量, B是

Tauc物质特性系数, Eg为光学禁带宽度.吸收系数、
消光系数与波长的关系为(2)式.

琢=4仔k/姿 (2)
由式(1)可知, [琢(姿)h淄]1/2和 h淄的关系是一条直

线,将这一直线外推到 h淄轴上,其截距就是光学禁
带宽度 Eg,而这条直线与轴的夹角 兹与 Tauc 物质
特性系数 B存在如下关系[12] :

B=tan2兹 (3)
氢在 a鄄Si:H中的含量和结合状态是影响材料

的微结构、光学和电学特性的主要因素,比如平均无
序度的变化、光学禁带宽度、Si和H原子键合方式变
化,以及氢和硅结合的热稳定性和亚稳定(S鄄W)现象
都受氢原子含量的影响,因此研究氢在 a鄄Si:H薄膜
中的含量及其和硅原子的结合方式是非常重要的.傅
立叶红外光谱分析(FTIR)、拉曼光谱 [13]、核磁共振

(NMR)[14]、小角度X射线散射(SAXS)[15]和X射线衍射
(XRD)[16]都可以作为分析手段. FTIR被认为是表征
氢在 a鄄Si:H薄膜中含量和结合特征的主要方法.

本文采用 RF鄄PECVD工艺在不同衬底温度下
制备 a鄄Si:H薄膜样品,考察了衬底温度对薄膜光学
特性的影响.在椭圆偏振仪中采用 FB模型拟合得
到薄膜的 n、k 和 Eg, 并用所测得值与 Tauc 公式推
出的Eg值比较.采用FTIR测定薄膜中硅氢成键方式
的变化,由此得到衬底温度对薄膜红外光谱特性的
影响规律.

1 实 验
采用 PECVD鄄350型 RF鄄PECVD装置 (中科院

沈阳科学仪器研制中心有限公司 ), 射频频率为
13.56 MHz. 以纯硅烷为反应气体, 流量为 10 mL·
min-1, N2为尾气稀释气体. 由于 a鄄Si:H的热膨胀系
数与硅的热膨胀系数(3.0伊10-6 益-1)大致一样, 普通
玻璃热膨胀系数一般在 9.0伊10-6 益-1以上,沉积在普
通玻璃上的 a鄄Si:H容易脱落,因此实验使用和 a鄄Si:
H热膨胀系数相近的 1.1mm厚的石英玻璃衬底(热
膨胀系数在 4.0伊10-6 益-1左右).在 KBr压片的衬底
上沉积a鄄Si:H薄膜,用FTIR测试KBr衬底上薄膜红外
光谱峰随衬底温度的变化情况.缓慢加热 KBr衬底,

防止片子破裂.玻璃衬底先用丙酮、乙醇、去离子水
清洗后用丙酮超声清洗 0.5 h, 再用去离子水洗净,
N2吹干后放入反应室,衬底升温至反应温度,保温
加热 3 h后系统真空度达到 1.0伊10-4 Pa,以 30 W射
频功率开始沉积薄膜,反应时真空室内气体压强保
持 60 Pa,反应时间为 15 min.样品 SA、SB、SC、SD、
SE的衬底温度(Ts)分别为 175、200、225、250、275 益.
光谱式椭圆偏振仪波长扩展到 2.3 滋m, 用德国
SENTECH Instruments. GmH公司生产的 SE850 型
椭圆偏振仪 , 日本电子株式会社所生产的 JSM鄄
5900LV型 SEM仪,美国尼高力生产的 Nicolet鄄560
型光谱仪测试.

2 实验结果与讨论
2.1 傅立叶红外光谱分析

氢在 a鄄Si:H薄膜中的含量及硅氢原子的键合
方式与光的吸收强度有关,具体计算公式为(4)式[15].

NH=A乙(琢/棕)d棕 (4)

其中 NH是氢含量,即氢原子占薄膜原子总数的
百分比, A是对应振子强度的比例系数, 琢是吸收系
数, 棕为波的频率,积分项的值和红外光谱峰的面积
成正比,比例系数 A的确定方式如(5)式.

A=cn滋棕0/2仔2e鄢2 (5)
其中 c为光速, n是折射率, 滋为振动原子的约

化质量, 棕0是化学键红外测试峰的峰值频率, e鄢为
比例常数,其值随硅氢原子键合方式变化[15].在无干
涉条件下透射率与吸收系数之间存在如下关系:

T=(1-R)2e-琢d/(1-R2e-2琢d),
1/T=[e琢d-(R2/e琢d)]/(1-R)2 (6)
其中 T为透射率, 琢是吸收系数, d为薄膜厚度,

R为多层膜界面反射损失系数,对相同的膜层其值
为常数.在样品厚度变化很小的前提下(如图4所示,
样品厚度变化在 15 nm以内,其对吸收的影响可以
忽略),吸收系数与透射率的变化趋势相反.对相同
的原子团而言,吸收系数值越大,特征峰就越强,吸
收带积分强度越大.氢对 a鄄Si悬挂键的饱和能够改
变薄膜的物理性能,氢在 a鄄Si:H薄膜中的含量是影
响薄膜质量的关键因素. a鄄Si:H薄膜中仍保留有部
分需要被饱和的悬挂键及其它缺陷，不同衬底温度

下悬挂键保留程度不同. a鄄Si:H薄膜中 H原子主要
以 SiH和 SiH2原子团存在,两种原子团不同键合方
式如图 1所示[17], SiH的伸缩模(stretch)红外光谱峰
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频率为 2000 cm-1,弯曲模(bend)红外光谱峰频率出
现在 630 cm-1处,两种键合的氢含量比例系数 A[18]

分别为 2.2伊1019和 1.6伊1019 cm-2. SiH2的伸缩模和弯

曲剪切模(bend鄄scissors)的红外光谱峰频率分别为
2090和 880 cm-1,对应的比例系数 A[18]值为 9.1伊1019

和 2.0伊1019 cm-2, 根据不同原子团的比例系数 A 和
红外光谱峰的积分强度面积,可以比较样品中氢含
量的多少.由图 2所示的 FTIR分析结果可以看出,
在较高衬底温度(如 SE、SD)下,红外光谱在 630和
2000 cm-1处分别出现 SiH原子团的弯曲模和伸缩
模,样品 SD的两处特征峰的吸收带的积分强度都
大于 SE,所以 SD的氢含量高于 SE.样品 SC在频
率为 880 cm-1处有微弱的特征峰,而在 630和 2000
cm-1的红外光谱峰的吸收带积分强度较 SD 更大.
因此可以断定,其氢含量在增加.样品 SB不仅在频
率 2000 cm-1处出现红外光谱峰,在频率 2090 cm-1

处还出现了 SiH2的伸缩键模的红外光谱峰,在频率
880 cm-1和 630 cm-1处的特征峰也进一步增强,因
此样品 SB 的氢含量比 SC 更高 . 样品 SA 在频率

2090、880、630 cm-1 处的红外光谱峰明显强于 SB,
其氢含量随衬底温度的降低而增加.
2.2 衬底温度对折射率和膜厚的影响

在椭圆偏振仪中选择 FB数值分析模型,根据
a鄄Si:H薄膜沉积条件,在 SE850光谱式椭圆偏振仪
上建立衬底温度 250 益,沉积薄膜样品的测试模型,
测得膜厚(d)值与 SEM断面分析(结果如图 3)相吻
合,膜厚平均值为 0.350 滋m, 因此可以认为椭圆偏
振测试具有很高的精度,其它样品也采用相同方法
测试. 通过椭圆偏振测试得到在波长 500-700 nm
范围内,折射率随薄膜衬底温度的变化规律如图 4
所示.由图 4可以看出,随着衬底温度的增加, 折射
率也在增加,这是由于薄膜中的含氢量随衬底温度
增加而降低[2],导致薄膜的致密度增加所致.从图 4的
插图中还可以看出,相同时间条件下,沉积薄膜厚度
先是随衬底温度增加而增加,在 250 益时膜最厚,薄
膜沉积速率最快; 然后随温度升高薄膜厚度减小,
沉积速率反而降低,这与林璇英等[19]得出结论相同.
这是由于随衬底温度升高,膜表面对等离子体产生
的中性产物(如 SiH、SiH2、H等)的吸附能力和成键

图 1 SiH和 SiH2原子团的键合示意图[17]

Fig.1 The crosslink of SiH and SiH2 groups[17]

图 2 不同样品的红外光谱特征

Fig.2 Infrared spectral feature of different samples
Ts /益: SA) 175; SB) 200; SC) 225; SD) 250; SE) 275

图 3 250 益衬底温度样品的 SEM断面分析图
Fig.3 Appearance of fracture of sample at 250 益

substrate temperature

图 4 不同波长下折射率 (n)和膜厚 (d)与衬底温度的关系
Fig.4 Dependence of refractive index (n) and

thickness (d) of films on substrate temperatures
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能力增强,造成表面反应的速率加快,因此随衬底温
度的升高,沉积速率先是加快. 当温度进一步升高
时,原子、离子团在新生膜表面的运动能力增强,使
薄膜的结构缺陷减小,薄膜致密度提高,沉积速率有
下降趋势.同时衬底温度的升高也造成新生膜表面
的分子物的再释放(包括 H2的释放)加剧,这也使薄
膜的沉积速率下降,相同时间内沉积薄膜厚度减小.
2.3 衬底温度对光学禁带宽度的影响

在椭圆偏振仪中选择 FB模型不仅可以拟合得
到膜厚和光学常数,同时还可以得到光学禁带宽度.
消光系数随衬底温度的变化如图 5所示,并根据式
(2)求出 500-700 nm范围内吸收系数随衬底温度的
变化曲线.根据 Tauc公式((1)式)的[琢(姿)h淄]1/2和 h淄
的关系曲线也可以求得 Eg(文献[10]中有详细求解
过程).采用这两种方法求得的 Eg列于表 1.可以看
出两种方法求得的光学禁带宽度随衬底温度变化的

趋势相同,相差值基本在 0.015 eV内,准确度较高.
随着衬底温度的升高, Eg先是减小, 达到一最小值
后,随温度的升高 Eg反而增加.由于 Eg和定域态密

度变化成正比[9],所以衬底温度升高会造成原子(团)
的热运动加剧,运动范围增大,可在一定程度内减少
a鄄Si:H中无规则网络结构缺陷.同时 a鄄Si:H中 SiH2

原子团的相对含量急剧地随衬底温度上升而下降,
a鄄Si:H中的氢更多的以 SiH原子团的形式存在,而
定域态变化与 SiH/SiH2的变化成反比[20],所以衬底
温度升高,定域态密度先降低,即 Eg先是降低,但随
着衬底温度的进一步升高,氢的总含量减少,有造成
更多悬挂键的趋势,在温度不太高时这种效果不太
显著.当衬底温度上升到一定程度后,则会使氢的总
含量下降很多, a鄄Si:H中的 SiH、SiH2原子团都减少

的很多. 当 SiH下降的太多时, 定域态密度反而上
升, Eg也随之增大.表 1中还给出了根据 Tauc公式
求得的 Tauc物质特性系数 B,该系数是和非晶半导
体的无序结构相关的特征参数[21],当 B值增大,物质
的无序度降低,膜的质量变好.根据 B值随温度变
化的关系可以看出, 250 益时制备的薄膜质量最好,
类似结果见文献[7]. 可以认为在较高温度下, 被吸
附在薄膜表面的硅原子具有较大的迁移率,使得 a鄄
Si:H的无序网络中的 Si原子间的交联更好,氢含量
减小,降低了薄膜的无序度.对应于 Eg的截止波长

也可以由 Tauc公式得出,波长大于截止波长的光不
会被吸收.因此可以认为,在此工艺条件下,制备非
晶硅在可见光范围内有吸收,在大于吸收波长的红
外波段内无吸收.截止波长所对应的 k值在椭偏仪
中近红外波段(1-2 滋m)拟合得到,具体值见表 1.测
试结果表明, 截止吸收波长对应的消光系数都趋近
于零,即此波长下薄膜对光几乎无吸收.

3 结 论
采用 RF鄄PECVD工艺，以 KBr粉末压片为衬底

制备了用于 FTIR分析的非晶硅(a鄄Si:H)薄膜,得到
了 a鄄Si:H薄膜红外吸收光谱,结合红外光谱峰的理
论分析,确定了薄膜中氢含量随衬底温度的变化规
律. FTIR分析表明,用 RF鄄PECVD工艺制备的 a鄄Si:
H薄膜中的氢含量随 KBr衬底温度降低而增加,分
析结果为进一步研究 a鄄Si:H 薄膜的电学特性奠定
了基础.对石英玻片为衬底的 a鄄Si:H薄膜的光学特
性研究表明, 折射率、沉积速率、消光系数、吸收系
数、Tauc物质特性系数和光学禁带宽度随衬底温度
的变化规律受薄膜中氢含量的影响, 与 FTIR分析
所得的氢含量随衬底温度变化规律相符合.
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