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В данной работе представлены результаты компьютерного моделирования электрофизических характе-

ристик гетероструктуры пленка оксида титана на кремниевой подложке при облучении солнечным светом. 

Были исследованы распределение скоростей генерации и рекомбинации в структуре, зависимости концен-

трации носителей заряда (электронов и дырок), плотность электрического заряда на поверхности пленки, 

электрический потенциал на поверхности пленки, протекающие в структуре токи от длины волны падающе-

го на пленку оксида титана излучения и типа проводимости кремниевой подложки, а также от энергии сте-

хиометрического дефектного уровня Ti3+ в оксиде титана. Были построены энергетические диаграммы гете-

роструктуры для n- и p-типов проводимости кремниевой подложки. Было предложено объяснение отсут-

ствия зависимости концентрации электронов и плотности электрического заряда на поверхности пленки в 

гетероструктуре с n-типом проводимости подложки от длины волны излучения. 
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This work presents the results of computer simulation of the electrophysical characteristics of the heterostructure 

of a titanium oxide film on a silicon substrate under sun radiation. The dependences of the concentration of charge 

carriers (electrons and holes), the generation and recombination rates distribution in the structure, the electric charge 

density on the film surface, the electric potential on the film surface, currents flowing in the structure on the wave-

length of the radiation incident on the titanium oxide film and the type of silicon conductivity as well as on the ener-

gy of the stoichiometric defect level Ti3+ in titanium oxide were investigated. The energy diagrams of the hetero-

structure were plotted for the n- and p-types of conductivity of the silicon substrate. The dependence of the surface 

charge density on the energy of the Ti3+ defects level in titanium oxide was observed. An explanation was proposed 

for the absence of the dependence of the electron concentration and the electric charge density on the film surface in 

a heterostructure with an n-type substrate conductivity on the radiation wavelength. 
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Введение 

Широкозонные полупроводниковые 

оксиды металлов, такие как TiO2, ZnO, 

MoO3 и другие, находят широко примене-

ние в разных областях: в очистке воды и 

воздуха, в том числе от тяжелых металлов 

и органических соединений, в солнечных 

батареях, фотокаталитическом разложе-

нии воды, производстве защитных покры-

тий, композитных строительных материа-

лах, прозрачных контактах в солнечных 

батареях и оптических дисплеях и во мно-

гих других сферах [1, 2]. 

Из всех широкозонных оксидов метал-

лов оксид титана TiO2 отличается нала-

женной технологией производства, воз-

можностью получения разных структур-

ных модификаций (рутил, брукит и ана-

таз), контроля в широком диапазоне его 

стехиометрического состава [3]. Анатаз 

проявляет наибольшую каталитическую 

активность по сравнения с другими моди-

фикациями.  

В оксиде титана могут возникать раз-

личные дефектные состояния: вакансии 

кислорода, титана, пространственные де-
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фекты и так далее. Энергия уровня дефек-

тов оказывает влияние на электрофизиче-

ские и оптические свойства материала. 

Большой вклад в проводимость оксида 

титана вносят атомы Ti3+ вызванные 

нарушением стехиометрии TiO2 [4].  

 

Материалы и методы исследования 

Исследуемая гетероструктура пред-

ставляла собой пленку оксида титана в 

модификации анатаза на кремниевой под-

ложке. Моделирование было проведено с 

помощью программного пакета Comsol 

Multiphysics. Энергетический уровень Ti3+ 

расположен ниже дна зоны проводимости 

на ΔEc=0.2-0.8 эВ.  

Основные параметры материалов в 

данной структуре, использованные при 

моделировании, представлены в таблице 

(1) [5].  

Табл. 1. Параметры материалов 

Tab. 1. Material parameters 

Параметры 

материалов 
Si TiO2 

Eg, эВ 1.124 3.2 

χ, эВ 4.05 4.8 

ε 11.7 40 

τn, мкс 10  0.024 

τp, мкс 10 0.0023 

μn, см2/(В∙с) 1450 4 

μp, см2/(В∙с) 500 0.1 

Оптические параметры материалов за-

давались таблично как действительная и 

мнимая части коэффициентов преломле-

ния [6, 7]. 

Степень легирования кремниевой под-

ложки 1017 см-3 для n- и p-типов проводи-

мости. Концентрация дефектов в объеме 

пленки оксида титана 1016 см-3, на поверх-

ности 1012 см-2. Температура 300 К. Тол-

щина пленки TiO2 100 нм. 

 

Результаты и их обсуждение  

Были получены зависимости концен-

трации носителей заряда на поверхности 

пленки оксида титана от длины волны па-

дающего излучения и глубины залегания 

уровней электронных ловушек для n- и p-

типов проводимости кремниевой подлож-

ки (рис. 1). Концентрация дырок для длин 

волн излучения λ≥400 нм незначительна и 

при любых длинах волн не зависит от 

энергии ловушечных состояний. Также 

концентрация электронов при n-типе про-

водимости подложки не зависит от ΔEc и 

длины волны излучения.  

а(a) 

б(b) 

Рис. 1. Зависимость концентрации электронов (а) и  

дырок (б) на поверхности пленки TiO2 от ΔEc 

Fig. 1. Dependence of the logarithm of the concentra-

tion of electrons (a) and holes (b) on the surface of a 

TiO2 film on ΔEc 

Скорость генерации не зависит от энер-

гии ловушечных состояний и типа прово-

димости кремниевой подложки, но в 

пленке TiO2 происходит при длине волны 

излучения λ<400 нм, а в кремниевой под-

ложке при всех длинах волн. Рекомбина-

ция сгенерированных излучением носите-

лей заряда в структурах с n- и p-типами 

проводимости кремниевой подложки 

наблюдаются при длинах волн излучения 

λ<400 нм в пленке TiO2, а при длинах 

волн λ≥400 нм в кремниевой подложке. В 

то же время скорость рекомбинации в 
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пленке TiO2 на порядки меньше в струк-

туре с подложкой p-типа, чем в структуре 

с подложкой n-типа. 

Плотность электрического заряда на 

поверхности пленки оксида титана на 

кремниевой подложке p-типа проявляет 

определенную зависимость от длины вол-

ны излучения и энергии ловушек. Плот-

ность поверхностного заряда при n-типе 

подложки положительная, не зависит от 

длины волны излучения, а ее величина 

составляет 65 мКл/см2. Плотность заряда 

на поверхности пленки TiO2 на кремние-

вой подложке p-типа отрицательна и мак-

симальна при энергии уровней дефектов в 

TiO2 ΔEc=0.2 – 0.5 эВ (-85 мКл/см2) и 

длине волны 300 нм. С ростом длины 

волны излучения область энергий лову-

шек, соответствующая максимальной ве-

личине поверхностного заряда, сокраща-

ется и при длине волны 900 нм составляет 

ΔEc =0.2-0.3 эВ. С увеличением ΔEc плот-

ность поверхностного заряда снижается 

до значения -43 мКл/см2 (рис. 2).  

 

Рис. 2. Зависимость плотности поверхностного 

заряда от энергии дефектов в пленке TiO2 от ΔEc 

Fig. 2. Dependence of the surface charge density on 

the defect energy in the TiO2 film on ΔEc 

Также от длины волны падающего из-

лучения не зависит электрический потен-

циал поверхности пленки TiO2
 при n-типе 

проводимости кремниевой подложки. От-

сутствие зависимости от длины волны 

можно объяснить потенциальным барье-

ром конечной ширины и высотой 0.17 эВ 

для электронов при n-типе проводимости 

кремниевой подложки (рис. 3а).  Это пре-

пятствует электронам из кремниевой под-

ложки n-типа переходить в область плен-

ки TiO2. Для случая кремния p- проводи-

мости гетероструктура характеризуется 

наличием ступенчатого барьера (рис. 3б) 

высотой 0.27 эВ. В этом случае препят-

ствия для перехода электронов, генериро-

ванных в кремнии в оксид титана, не воз-

никает.  

а(a) 

б(b) 

Рис. 3. Энергетическая диаграмма гетерострукту-

ры TiO2 /Si: а – n-Si; б – p-Si 

Fig. 3. Energy diagram of the TiO2/Si heterostructure: 

a – n-Si; b – p-Si 

Таким образом, при p-типе проводимо-

сти кремниевой подложки электроны, ге-

нерированные в подложке при любой 

длине волны излучения, в отличие от 

структуры с n-типом кремниевой подлож-

ки влияют на плотность поверхностного 

заряда на поверхности пленки TiO2. 

Наибольший ток наблюдается при λ=900 

нм и ΔEc=0.2 эВ (рис. 4). 
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Рис. 4. Плотность электронного тока, протекающе-

го в пленке TiO2 при λ=900 нм и ΔEc=0.2 эВ 

Fig. 4. Density of the electron current flowing in a 

TiO2 film at λ = 900 nm and ΔEc=0.2 eV 

 

Заключение 

Результаты проведенного моделирова-

ния гетероструктуры Si/TiO2 продемон-

стрировали зависимость плотности заряда 

на поверхности пленки оксида титана от 

длины волны, падающего на пленку TiO2 

излучения, типа проводимости кремние-

вой подложки и энергии уровней стехио-

метрических дефектов в TiO2. Установ-

ленные закономерности показали, что в 

гетероструктуе n-Si/TiO2 возникает поло-

жительный заряд на поверхности пленки 

оксида титана, величина которого не за-

висит от длины волны излучения. В гете-

роструктуре p-Si/TiO2 возникает отрица-

тельный заряд, величина которого зависит 

от длины волны излучения и глубины за-

легания ловушечных состояний в оксиде 

титана. Это позволяет управлять фотока-

талитическими процессами на поверхно-

сти оксида титана в системах очистки от 

органических загрязнений.   

  

Библиографические ссылки  
1. Иевлев В.М., Кущев C.Б., Латышев А.Н., Леоно-

ва Л.Ю., Овчинников О.В., Смирнов М.С. и др. 

Спектры поглощения тонких пленок TiO2, син-

тезированных реактивным высокочастотным 

магнетронным распылением титана. Физика и 

техника полупроводников 2014; 48(7):875-884. 

2. Хела Р., Боднарова Л. Исследование возможно-

сти тестирования эффективности фотокатализа 

TiO2 в бетоне. Строительные материалы 2015; 

2: 77-81. 

3. Новопашин В.В., Скворцов Л.А., Скворцова 

М.И. Влияние нестехиометрии состава на опти-

ческие свойства пленок диоксида титана. Опти-

ческий журнал 2018; 85(12): 77-82. 

4. Смирнова О.В., Гребенюк А.Г., Лобанов В.В. 

Дефектные структуры диоксида титана как ката-

литические центры. Поверхность 2017; 9(24): 

44-56. 

5. Ola O. Review of material design and reactor engi-

neering on TiO2 photocatalysis for CO2 reduction. 

Journal of Photochemistry and Photobiology C: 

Photochemistry Reviews 2014; 24: 16-42. 

6. Sarkar S., Gupta V., Kumar M., Schubert J., P.T. 

Probst, J. Joseph et al. Hybridized guided-mode res-

onances via colloidal plasmonic self-assembled 

grating. ACS Applied Materials & Interfaces 2019; 

11: 13752-13760. 

7. Green M. A. Self-consistent optical parameters of 

intrinsic silicon at 300K including temperature coef-

ficients. Solar Energy Materials & Solar Cells 

2008; 92: 1305-1310. 

 

References 
1. Ievlev V.M., Kushhev C.B., Latyshev A.N., Leo-

nova L.Ju., Ovchinnikov O.V., Smirnov M.S i dr. 

Spektry pogloshhenija tonkih plenok TiO2, sintezi-

rovannyh reaktivnym vysokochastotnym magne-

tronnym raspyleniem titana [Absorption spectra of 

TiO2 thin films synthesized by reactive high-

frequency magnetron sputtering of titanium]. Fizika 

i tehnika poluprovodnikov 2014; 48(7):875-884. (In 

Russian). 

2. Hela R., Bodnarova L. Issledovanie vozmozhnosti 

testirovanija jeffektivnosti fotokataliza TiO2 v 

betone [Study of the possibility of testing the effi-

ciency of TiO2 photocatalysis in concrete]. 

Stroitel'nye materialy 2015; 2: 77-81. (In Russian). 

3. Novopashin V. V., Skvorcov L. A., Skvorcova M. I. 

Vlijanie nestehiometrii sostava na opticheskie 

svojstva pljonok dioksida titana [Influence of non-

stoichiometry of the composition on the optical 

properties of titanium dioxide films]. Opticheskij 

zhurnal 2018; 85(12): 77-82. (In Russian). 

4. Smirnova O.V., Grebenjuk A.G., Lobanov V.V. 

Defektnye struktury dioksida titana kak katalitich-

eskie centry [Defective structures of titanium diox-

ide as catalytic centers]. Poverhnost' 2017; 9(24): 

44–56. (In Russian). 

5. Ola O. Review of material design and reactor engi-

neering on TiO2 photocatalysis for CO2 reduction. 

Journal of Photochemistry and Photobiology C: 

Photochemistry Reviews 2014; 24: 16-42. 

6. Sarkar S., Gupta V., Kumar M., Schubert J., Probst 

P.T., Joseph J. et al. Hybridized guided-mode reso-

nances via colloidal plasmonic self-assembled grat-

ing. ACS Applied Materials & Interfaces 2019; 11: 

13752-13760. 

7. Green M.A. Self-consistent optical parameters of 

intrinsic silicon at 300 K including temperature co-

efficients. Solar Energy Materials & Solar Cells 

2008; 92: 1305-1310. 

 


