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摘  要：由于 Ge/Si 存在 4.2%晶格失配，Si 基外延 Ge 中的穿透位错密度(TDD)极高，导致器件暗电流偏大。低温 Ge/Si 异质

键合可以通过抑制失配位错传播降低 Ge 薄膜中的 TDD，在高质量大失配薄膜制备方面展现出巨大的潜力。然而，Ge/Si 键
合界面由于亲水反应形成的纳米级氧化层会对异质结性能产生影响。基于载流子基本方程，在键合界面构建载流子非局域量

子隧穿模型，通过半经典近似解法研究 Ge/Si 异质键合界面氧化层厚度(dO)对异质结暗电流、总电流、光谱响应、带宽等性

能的影响，并揭示异质结性能影响机制。研究表明：随着 dO 的增加，氧化层对载流子的阻挡效应增强，导致器件暗电流、

总电流和光谱响应下降。由于氧化层的分压效应，dO的增加导致 Ge 层中电场下降，载流子速率降低，进而导致异质结高频

特性变差。为确保键合 Ge/Si 异质结优异的光电特性，dO必须控制在 0.50 nm 以内。 
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Effect of Nano-sized Oxide Layer at Ge/Si Heterogeneous Bonded Interface on Regulatory 
Mechanism of Photoelectric Characteristics of Ge/Si Heterojunction 
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Abstract: The threading dislocation density (TDD) in Si-based Ge films prepared via the epitaxial growth is rather high due to 4.2% 
lattice mismatch between Si and Ge, leading to a large dark current of the device. However, the low-temperature Ge/Si wafer bonding 
can lower the TDD in Ge film by restraining the propagation of the misfit dislocations, exhibiting an enormous potential in the 
fabrication of high-quality large-misfit film. The oxide layer at Ge/Si bonded interface produced via hydrophilic reaction could affect 
the performance of Ge/Si heterojunction. In this work, a carrier non-local quantum tunneling model was proposed at Ge/Si bonded 
interface based on the carrier basic equation. The effect of the oxide layer thickness (dO) at Ge/Si bonded interface on the dark current, 
total current, spectrum response, and bandwidth was investigated and the influencing mechanism of heterojunction performance was 
clarified by the introduction of the semi-classical approximate solution. It is indicated that the carrier blocking effect of the oxide 
layer becomes serious as the dO increases, leading to the decrease of the dark current, total current, and spectrum response. In addition, 
the dO in Ge layer decreases due to the increase of the electric field in the oxide layer, leading to the decrease of the carrier velocity 
and the high-frequency characteristic. In order to ensure the excellent photoelectric property of Ge/Si heterojunction, the dO should be 
limited to be <0.50 nm. 
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随着微电子和光电子技术的发展，半导体器件

的综合性能不断提高，作为光纤通信接收端的核心

部件，近红外光电探测器正朝着高集成度、低功耗

及高速方向发展[1–3]。将近红外探测器与 Si 片进行

集成是目前主流的研究方向，这不仅可以充分利用

成熟的互补金属氧化物半导体(CMOS)工艺，通过器

件的单片集成极大地降低制造成本，且在光互联、

深空探测、量子通信等领域具有重要的应用前    

景[4–6]。III–V 族材料具备直接带隙的优势，其制备

的近红外探测器可以大幅提高器件量子效率，但该

材料同时存在成本高、污染大、与 CMOS 工艺无法

相兼容等缺点[7–9]。因此，为了更好的实现器件的单

片集成，近十几年来，科研人员一直致力于寻找与

CMOS 工艺相兼容的近红外探测材料。传统的 Si

材料带隙为 1.12 eV，其对近红外光的吸收系数极

低，截止波长仅约为 1 μm，难以应用于近红外通信

波段[10–11]。而 Ge 材料带隙约为 0.67 eV，在近红外

波段具有极高的吸收系数[12]。Ge 材料的电子迁移率

比 Si 高出 2 倍以上[13]。更为重要的是，Ge 材料与

Si 材料同属于 IV 族材料，因此 Ge 材料与 Si CMOS

工艺完全兼容[14]。综上可得，以 Ge 材料作为吸收

层的近红外探测器是实现 Si 基近红外探测的最佳

选择之一。 

目前外延技术是制备Si基Ge薄膜的主要技术，

然而 Ge/Si 之间存在 4.2%的晶格失配，直接在 Si

上外延Ge会在Ge薄膜中引入极高的穿透位错密度

(TDD)，并形成表面起伏，导致器件性能恶化。过

去十几年中，科研人员提出不同的改良外延技术来

降低 Ge 薄膜中的 TDD，包括 Ge/SiGe 多量子阱隔

离法[15]、选区外延法[16]、低高温两步生长法[17]以及

SiGe 缓冲层生长法[18]等。然而这些外延技术均难以

突破晶格失配的限制，无法对晶格失配带来的影响

进行有效的调控，目前采用外延技术制备的 Si 基

Ge 薄膜中的 TDD 最低仅为~106 cm–2，无法实现进

一步的突破。 

为进一步降低 Ge 薄膜中的 TDD，近几年研究

人员提出采用 Ge/Si 异质键合技术，通过对材料制

备过程进行低温调控实现无界面位错的 Ge/Si 键  

合[19–25]。该技术与 Ge/Si 异质外延最大的区别在于

可以在键合界面插入 1 层非晶或者是多晶中间层对

键合界面失配晶格进行彻底阻断。可在低温下进行

(<300 ℃)，而传统异质外延生长 Ge 薄膜需要在高温

600 ℃进行，因此低温键合技术可降低失配位错的

传播速率。更重要的是，Ge/Si 异质键合无需在超高

洁净条件下进行，外延则需要在超高真空或超高纯

净环境下进行。因此，低温 Ge/Si 键合技术是一种

潜在的新型材料通用制备技术，在超高质量大失配

薄膜材料低温制备方面展现出巨大的应用潜力。 

目前 Ge/Si 异质键合方法主要分为：湿法键    

合[19–20]、干法键合[21–22]、等离子活化键合[23–24]、高

真空离子轰击键合[25]。Kanbe 等[20]通过高温退火研

究了 Ge/Si 湿法亲水键合，采用该方法制备的 Ge/Si

键合界面存在几十纳米的过渡层，过渡层内存在岛

状结构、TD 和晶格扭曲，更重要的是，键合界面

存在 40 nm 左右的氧化层。基于该方法制备的器件

暗电流较大，无法满足器件制备要求。Lee 等[21]提

出 Ge/Si 湿法疏水键合，通过非晶 Ge(a-Ge)薄膜的

高温晶化和 HF 溶液中的自然贴合实现低温 Ge/Si

键合，然而采用该方法制备的 Ge/Si 键合界面存在  

7 nm 氧化层。基于该技术的波导型 Ge/Si p-i-n 探测

器的 3 dB 带宽仅为 16 GHz，远低于 Ge/Si 外延器件

的性能指标。Byun 等[23]和 Gity 等[24]提出等离子体

活化键合，采用该技术虽然可以获得高强度、无气

泡的键合界面，然而由于亲水反应，键合界面存在

2~3 nm 氧化层。基于该技术的 Ge/Si 异质结理想因

子高达 5.48，开关比仅为 5104，Razek 等[25]提出

高真空离子轰击键合，采用该方法制备的器件性能

较好，异质结开启电压仅为 0.3 V，理想因子低至

1.1，然而键合界面仍然存在纳米级氧化层，导致器

件性能下降。 

综上所述，虽然近几年 Ge/Si 键合技术逐渐引

起科研人员的关注，然而目前还没有较为成熟的

键合方案，亲水键合和疏水键合是目前实现 Ge/Si

键合的主要手段，但这些方案总会在 Ge/Si 键合界

面形成一层极薄的 GeO2 层(1~3 nm)。虽然目前研

究人员已通过实验获得了键合Ge/Si异质结的部分

电学特性，但是并未专门设计实验研究键合界面

GeO2 层厚度(dO)对键合 Ge/Si 异质结性能的影响。

其次，GeO2 层对键合异质结内部载流子输运、电

场分布、电荷堆积等特性的影响机制目前还尚不清

楚，国际上关于键合 Ge/Si 异质结的理论研究目前

也未见报道。因此，为推动大失配异质键合技术在

光电子领域的应用，本工作基于 Poisson 方程、载

流子连续性方程、载流子传输方程，通过在键合界
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面构建载流子非局域量子隧穿模型[26]，并采用半经

典 Wentzel-Kramers-Brillouin (WKB)近似解法[27]模

拟了 Ge/Si 键合界面氧化层厚度对键合 Ge/Si 异质

结暗电流、总电流、光谱响应、带宽等性能的影

响，并探索载流子隧穿、电场分布、电荷堆积、

载流子停滞等现象对各性能的影响，为制备高质

量 Si 基 Ge 薄膜及高性能 Ge/Si 光电探测器提供

理论指导。 

1  计算方法 

 Ge/Si 键合异质结光电性能的计算主要是基于

Poisson 方程、载流子连续性方程、载流子传输方程

等基本理论，利用浓度依赖带隙缩小模型、俄歇复

合模型、平行电场依赖模型、SRH 产生复合模型、

浓度和温度依赖迁移率模型等进行异质结性能迭代

计算。 

由于 Ge/Si 键合界面存在纳米级氧化层，因此

当模拟载流子在键合界面的电学输运特性时需引入

非局域量子势垒隧穿模型，将键合界面定义为网格

精细的特殊非局域隧穿区。载流子在 Ge/Si 键合界

面氧化层内电学传输过程的计算是基于 Price 和

Radcliffe 提出的有效质量模型[26]。该模型规定了求

解 Schrödinger’s 方程的有效质量近似，进而求解获

得载流子在键合界面的隧穿概率、隧穿电流，再利

用上述 6 个基本计算方程获得总电流、复合率、迁

移率等参数的理论图像。 

当求解载流子在氧化层势垒间的隧穿时，为了

简化计算并获得收敛的模拟结果，本模拟在氧化层

位置采用 Wentzel-Kramers-Brillouin (WKB)近似模

型对隧穿过程进行模拟[27]，从而获得载流子在键合

界面的输运结果。由于在求解过程中将氧化层位置

的网格进行细化，并且引入了非局域隧穿模型和

WKB 近似，若用 Fermi 分布函数进行求解，程序

很容易趋于发散，因此在求解过程中采用Boltzmann

求解替代 Fermi 求解进行键合界面复杂的迭代 

运算。 

2 结果与讨论 

键合 Ge/Si 异质结的结构模型如图 1 所示。参

数设置为：Ge 层厚度 0.2 μm，上台面直径 30.0 μm，

掺杂浓度 1×1018 cm–3。Si 层厚度 1.0 μm，下台面直

径 44.0 μm，掺杂浓度 1×1019 cm–3，Ge/Si 键合界面

dO 预设为 0.5 nm。定义电极接触类型为 Ohmic 接

触，键合界面 GeO2 参数取自参考文献：介电常数

5.5[28]，禁带宽度 5 eV[29]，电子亲和能 1 eV[30]，折

射系数率 1.6[31]。 

首先模拟了键合 Ge/Si 异质结的暗电流和总

电流随 dO 的变化，如图 2 所示。从图 2 可见，随

着 dO 的增加，Ge/Si 异质结的暗电流逐渐降低，值

得注意的是，当 dO 从 1.75 nm 增加到 2.00 nm，异

质结的暗电流急剧降低接近 1 个数量级。随着 dO

的增加，Ge/Si 异质结的总电流变化较小，保持在

1×10–5 A附近，只在偏压接近 0 V时略有下降趋势。 
 

 

图 1  Ge/Si 异质结的结构模型 
Fig. 1  Schematic diagram of the Ge/Si heterojunction 

 
dO is thickness of oxide layer. 

图 2  Ge/Si 异质结的暗电流和总电流随 dO 的变化 
Fig. 2  Effect of dO on the dark current and total current of the 

Ge/Si heterojunction 

 

为探究键合 Ge/Si 异质结的暗电流随 dO变化的

原因，在–1 V 无光照条件下模拟了 dO对 Ge/Si 键合

界面电子和空穴隧穿率的影响，如图 3 所示。从   

图 3 可见，随着 dO的增加，键合界面电子空穴隧穿

率均呈现下降趋势，这主要是由于随着 dO的增加，

GeO2 层对载流子的阻挡效应增强。载流子隧穿率的

变化与异质结中载流子的复合率密切相关，为探究

两者的关系，模拟了键合界面复合率随 dO的变化，

如图 4 所示。从图 4 可见，随着 dO的增加，Ge/GeO2

界面和 GeO2/Si 界面的总复合率均呈现下降趋势，
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但通过对比可以得出，Ge/Si 异质结中载流子的复合

主要发生在 GeO2/Si 界面。 

为探究 Ge/Si 键合界面复合率下降的原因，模

拟了 dO 对 Ge/Si 异质结载流子浓度的影响，如图 5

所示。从图 5可见，随着 dO的增加，Ge层及Ge/GeO2

界面电子浓度逐渐上升，电子在键合界面出现严重

的堆积，而空穴浓度逐渐下降，但相较电子浓度而

言，空穴浓度下降趋势并不明显。随着 dO 的增加，

Si 层及 GeO2/Si 界面空穴浓度呈现上升趋势，空穴

同样在键合界面出现了严重的堆积，而电子浓度逐

渐下降。由此可得，Ge 层及 Ge/GeO2 界面电子堆

积导致 Si 层及 GeO2/Si 界面的电子浓度下降，而

空穴在 Si 层及 GeO2/Si 界面堆积导致 Ge/GeO2 界

面空穴减少，两者相互影响导致氧化层两端漂移载

流子浓度降低，使得电子空穴复合几率下降。 

为探究载流子浓度随 dO变化的原因，对器件中

的电场进行模拟，如图 6 所示。从图 6 可见，随着

dO的增加，Ge 层中电场逐渐降低，而 Si 层中电场

逐渐增加。值得注意的是，键合界面 GeO2 层很薄，

但分担的电场却非常的大，这主要是由于 GeO2 层

的大电阻和载流子的阻挡效应导致的。电场的变化

会导致电子速率发生变化，因此模拟了 dO对 Ge/Si 

     

(a) Electron tunneling rate V1                                         (b) Hole tunneling rate V2 

Temperature is 300 K; Reverse voltage is 1 V. 

图 3  Ge/Si 异质结键合界面电子隧穿率和空穴隧穿率随 dO的变化 
Fig. 3  Effect of dO on the electron and hole tunneling rates at bonded interface of the Ge/Si heterojunction 

      

(a) Ge/GeO2                                                     (b) GeO2/Si 

Temperature is 300 K; Reverse voltage is 1 V. 

图 4  Ge/GeO2和 GeO2/Si 界面复合率随 dO 的变化 
Fig. 4  Effect of dO on the recombination rates at Ge/GeO2 and GeO2/Si interfaces 
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(a) Electron concentration in Ge, C1                                     (b) Electron concentration in Si, C2 

     

(c) Hole concentration in Ge, C3                                        (d) Hole concentration in Si, C4 

Temperature is 300 K; Reverse voltage is 1 V. 

图 5  Ge 层和 Si 层的电子浓度、空穴浓度随 dO的变化 
Fig. 5  Effect of dO on electron concentrations and hole concentrations in Ge layer and Si layer 

 

异质结电子速率的影响，如图 7 所示。从图 7 可见，

随着 dO的增加，Ge 层内电子速率逐渐降低，而 Si

层内电子速率逐渐增加，该变化趋势正好与 Ge/Si

异质结内电场分布一致。由此可以得出，随着 dO

的增加，Ge 层内载流子越来越难隧穿过 GeO2层，

导致氧化层两端相应的漂移载流子浓度下降，同时

GeO2 层的分压效应导致 Ge 层中电场逐渐下降，Si

层中电场上升，导致电子在 Ge 层和 Ge/GeO2 界面

发生堆积，空穴在 Si 层和 GeO2/Si 界面堆积，使得

界面的载流子复合率下降。 

接着在 1.31 μm 近红外光照下模拟了 dO 对

Ge/Si 异质结总电流的影响，电压设置为–10 V，如

图 8 所示。从图 8 可见，当 dO低于 1.50 nm 时，Ge/Si

异质结的总电流几乎不受 dO 的影响，保持在

1.2×10–5 A 附近，但当 dO超过 1.75 nm，在接近 0 V

时总电流急剧下降。为探究总电流下降的原因，对

光照下载流子隧穿率进行模拟，如图 9 所示。从   

图 9 可见，随着 dO的增加，Ge/GeO2 界面电子和空

穴隧穿率逐渐降低，导致总电流下降。从图 6 和图

7 可见，随着 dO 的增加，Ge 层内电场下降，导致

载流子速率下降，载流子出现堆积，进而引起总电

流的降低。由此可知，由 dO 的增加引发的隧穿率

下降和电场降低是导致总电流下降的主要原因。 

图 10 为在 0 V 下模拟了 Ge/Si 异质结光谱响应

随 dO的变化如图 10 所示。从图 10 可见，随着 dO

的增加，Ge/Si 异质结的光谱响应电流逐渐降低，当

dO从 1.75 nm 增加到 2.00 nm 时，光谱响应电流急剧

降低。这与总电流随 dO的变化趋势一致，说明总电

流的降低导致光谱响应电流的下降。当氧化层较厚

时，在 0 V 下，器件光谱响应将受到极大的影响，
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即由于氧化层的载流子阻挡作用，存在氧化层的

Ge/Si 异质结的开关比大于无氧化层的异质结，因

此存在氧化层的 Ge/Si 异质结不适合用于制备低电

压器件。然而对于具备雪崩特性的器件，如雪崩光

电二极管，由于需要对雪崩条件下的暗电流进行 

 
 

 

(a) Ge 

 

(b) GeO2 l 

 

(c) Si 

Temperature is 300 K; Reverse voltage is 1 V. 

图 6  Ge 层电场、GeO2内电场、Si 层电场随 dO的变化 
Fig. 6  Effect of dO on the electric field in (a) Ge layer, (b) 

GeO2 layer, and (c) Si layer 

控制，因此氧化层的阻挡效应可以很好的限制器件

的暗电流。 
 

 

(a) Ge 

 

(b) Si 

Temperature is 300 K; Reverse voltage is 1 V. 

图 7  Ge 层和 Si 层电子速率随 dO的变化 
Fig. 7  Effect of dO on the electron velocity in Ge layer and Si 

layer 

 

 

Temperature is 300 K; Reverse voltage is 10 V; Wavelength is 1.310 μm. 

图 8  Ge/Si 异质结的总电流随 dO的变化 
Fig. 8  Effect of dO on the total current of the Ge/Si 

heterojunction 
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(a) Electron tunneling rate V1 

 

(b) Hole tunneling rate V2 

Temperature is 300 K; Reverse voltage is 10 V; Wavelength is 1.310 μm. 

图 9  Ge/GeO2界面电子隧穿率、空穴隧穿率随 dO的变化 
Fig. 9  Effect of dO on the electron and hole tunneling rates at 

Ge/GeO2 interface 
 

 

Temperature is 300 K; Reverse voltage is 0 V; Wavelength is 1.310 μm. 

图 10  Ge/Si 异质结光谱响应随 dO的变化 
Fig. 10  Effect of dO on the spectrum response of the Ge/Si 

heterojunction 
 
为研究dO对器件高频特性的影响，采用1.31 μm

的近红外光照射键合 Ge/Si 异质结，获得总电流随

频率的变化趋势，器件的带宽 db 计算表达式如式(1)

所示： 

m
b =10lg

I

I
d

 
 
 

                          (1) 

其中：I 为总电流随频率的变化；Im 为最大的总

电流，计算结果如图 11 所示。从图 11a可见，随

着 dO 的增加，Ge/Si 异质结的频率响应逐渐降

低，从中提取了 Ge/Si 异质结的 3 dB 带宽，如 

图 11b 所示。从图 11b 可见，随着 dO 的增加，

Ge/Si 异质结的 3 dB 带宽逐渐下降。载流子速率

是影响器件 3 dB 带宽的主要因素，从图 6a 和图 7

可见，随着 dO 的增加，Ge 层电场逐渐降低，导

致载流子速率下降，使得 Ge/Si 异质结 3 dB 带宽

下降。 

 

 

(a) Frequency response 

 

(b) 3 dB bandwidth 

Temperature is 300 K; Reverse voltage is 10 V; Wavelength is 1.310 μm. 

图 11  Ge/Si 异质结频率响应和 3 dB 带宽随 dO变化 
Fig. 11  Effect of dO on the frequency response and 3 dB 

bandwidth of the Ge/Si heterojunction 
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由于 Ge/Si 异质键合界面存在 GeO2 层，异

质结内电场分布与外延 Ge/Si 器件截然不同，为

直观反映 GeO2 层对 Ge/Si 异质结内部性能参数

的影响，在 dO 为 1 nm 的条件下模拟了不同偏压

对 Ge/Si 异质结频率响应的影响，如图 12a 所示。

从图 12a 可见，随着偏压的增加，Ge/Si 异质结

的频率响应逐渐增加，同样提取了 Ge/Si 异质结

的 3 dB 带宽，如图 12b 所示。从图 12b 可见，

随着偏压的增加，异质结的 3 dB 带宽呈线性上

升趋势。 

 

 

(a) Frequency response 

 

(b) 3 dB bandwidth 

Temperature is 300 K; Wavelength is 1.310 μm; Thickness of GeO2 is 1 nm. 

图 12  Ge/Si 异质结频率响应和 3 dB 带宽随偏压变化 
Fig. 12  Effect of the bias on the frequency response and 3 dB 

bandwidth of the Ge/Si heterojunction 

 

为探究带宽随偏压变化的原因，对器件中的电

场进行模拟，如图 13 所示。从图 13 可见，随着偏

压的增加，Ge 层、GeO2 层和 Si 层的电场同时增加。

电场增加会导致载流子速率上升，进而导致 3 dB 带

宽增加。 

 

(a) Ge 

 

(b) GeO2 

 

(c) Si 

Temperature is 300 K; Wavelength is 1.310 μm; Thickness of GeO2 is 1 nm. 

图 13  Ge 层、GeO2层和 Si 层电场随偏压的变化 
Fig. 13  Effect of the bias on the electric field in Ge, GeO2 and 

Si layers 

 

3  结论 

1) 随着 dO的增加，GeO2 层对载流子的阻挡效

应逐渐增强，电子隧穿过 GeO2 的概率和数量降低，

导致 GeO2 层复合率降低，暗电流下降。复合率的
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降低主要是由于 Ge 层电子堆积，电子浓度上升，

空穴浓度下降导致的。其次，光照下 dO的增加导致

载流子阻挡效应增强，总电流在低偏压下呈下降趋

势，使得异质结光谱响应下降。 

2) 光照下，随着 dO的增加，Ge 层的电场减小，

载流子速率降低，导致 Ge/Si 异质结的 3 dB 带宽下

降。而在 dO为 1 nm 条件下，随着反向偏压的增加，

Ge 层内电场增加，载流子速率上升，导致 Ge/Si 异

质结的 3 dB 带宽增加。 

3) 当 dO为 0.5 nm 时，GeO2 对暗电流、总电流、

光谱响应、3 dB 带宽等器件性能影响不大，但当 dO

增加到 2.0 nm，GeO2 将会极大的削弱器件性能。因

此，为了保证 Ge/Si 异质结的优异性能，Ge/Si 键合

界面 dO必须控制在 0.5 nm 以内。 
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