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Abstract 
Wide band-gap semiconductor silicon carbide (SiC) high-power MOSFET can greatly reduce the 
energy consumption of the electric power system owing to the excellent material properties, 
which make it be the focus in the field of power electronics devices. However, the interface state 
density of SiC/SiO2 in the MOSFET SiC device is two orders higher than that of the Si/SiO2 interface, 
which leads to the low channel mobility, resulting in the degradation of the performance of the 
device. The existence of carbon element is the key factor of the high interface states. Research of 
the existing forms of carbon near the SiC/SiO2 interface in MOSFET SiC devices can better guide the 
oxidation process. In this paper, the basic reasons of high SiC/SiO2 interface states are analyzed. 
Then, the model and the theory study of the diffusion, fixed and the existence model of carbon 
element are summarized combined with the latest research progress. This research can provide 
basic theoretical guidance to the optimized oxidation process of SiC devices. 
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摘  要 

由于材料自身的优异物理电学性质，宽带隙半导体碳化硅(SiC)高功率MOSFETs器件可以大幅度降低电力

系统的能耗，成为电力电子器件领域的关注热点。然而SiC MOSFET器件中SiC/SiO2的界面态密度比

Si/SiO2界面态密度高两个数量级左右，导致器件沟道迁移率较低，致使器件性能严重退化。碳元素的存

在是过高界面态产生的关键因素，研究SiC MOSFET器件中SiC/SiO2界面附近碳的存在形式，可以更好的

指导碳化硅氧化工艺，更好的发挥碳化硅器件优势。本文首先分析了SiC/SiO2高界面态的根本原因，接

着结合国内外最新的理论研究进展，对碳元素的扩散及固定模型、氧化后碳元素的存在形态等模型建模

及理论研究进行了综述，为改善SiC器件氧化工艺提供基础理论指导。 
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1. 引言 

碳化硅(SiC)作为第三代半导体材料，因其具有优越的物理电学性质，如高热导率、高电子饱和漂移

速度以及大临界击穿场强等，成为大功率电力电子器件的首选材料。与同等功率等级的硅材料电力电子

器件相比，碳化硅电力电子器件尺寸小、能耗低，未来将广泛应用于智能电网、轨道交通、混合动力汽

车和军事等领域[1]-[4]。 
高压碳化硅开关器件(包括 MOSFET、IGBT 器件等)在应用方面一直被给予厚望。SiC/SiO2界面作为

MOS 器件的核心结构，其界面质量在很大程度上影响着 SiC 电力电子器件电学性能的发挥。与 Si/SiO2

界面相比，SiC/SiO2 的界面态密度要高出两个数量级，尤其是靠近 SiC 导带底的界面态密度，甚至高达

1013 cm−2∙eV−1，导致载流子被俘获或散射，从而降低 SiC MOS 器件的沟道迁移率，阻碍 SiC 功率 MOS
器件的广泛应用[5]。 

高的界面态密度主要起源于氧化过程中形成的界面缺陷。SiC 衬底中碳原子的存在使得 SiO2/SiC 界

面比 SiO2/Si 的复杂很多，需要从理论角度深入地认识碳元素在 SiO2/SiC 界面的存在形态，特别是与碳元

素相关的缺陷构型及其扩散和固定形态。本文从 SiC 氧化的基本原理出发，结合国内外最新的理论研究
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进展，首先分析了 SiC/SiO2 高界面态的根本原因，接着对碳元素的扩散及固定模型以及氧化后碳元素的

存在形态等模型的建模及理论研究进行了综述，为改善 SiC 器件氧化工艺提供基础理论指导。 

2. SiC 氧化基本原理 

与硅材料体系不同，SiC 中碳元素的存在使得其反应过程更为复杂。SiC 氧化工艺中，通常将反应气

体(H2O，O2，或者 O2 + N2等)同时输入反应腔室，反应气体在高温环境中与 SiC 晶片发生氧化反应(正反

面同时氧化)。氧化(分为干氧、湿氧)时的基本氧化反应如下[6]-[8]： 

( ) ( ) ( ) ( )2 22SiC s 3O g 2SiO s 2CO g+ => +干氧：                       (2-1) 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 2 2SiC s 3H O g SiO s 3H g CO g+ => + +湿氧：                   (2-2) 

其中，s 表示反应物态是固态，g 表示反应物是气态。氧气和 Si 元素反应生成 SiO2，C 与氧反应生成成

CO 气体溢出。反应过程中，SiC/SiO2的界面向 SiC 内部移动，氧化工艺结束时会生成一个新的 SiC/SiO2

界面，如图 1 所示。但是 SiC 在氧化过程中，碳原子不能完全氧化为 CO 或者 CO2气体，使得少量的碳

残留在 SiO2/SiC 界面或氧化层中。碳元素的扩散和固定伴随着 SiC 材料的整个氧化过程，从工艺角度来

看，SiC MOS 器件的高界面态密度来源于 SiC 材料的氧化过程。 
在氧化形成 SiO2 的过程中，碳原子不能被完全释放，一部分残留在界面形成界面过渡区(SiOxCy)，

一部分聚集形成碳团簇缺陷。明确这些缺陷的构型和缺陷的能级位置是降低 SiC/SiO2 界面态，提高 SiC 
MOSFETs 器件的迁移率的前提条件。但是，由于 SiC/SiO2界面结构的复杂性，包含其中的缺陷构型和缺

陷的准确能级位置仍然缺乏系统全面地认识，因此从理论角度剖析碳存在所产生的缺陷形式，建立相应

原子模型进行分析，才会更有针对性的指导工艺实验，提高 SiC MOS 器件质量。 

3. SiO2/SiC 高界面态中碳缺陷的影响 

许多研究人员认为高的 SiO2/SiC 界面态可能起源于 C 团簇或 C 悬挂键缺陷等[9]。这些缺陷形成于

SiC 的氧化过程，强烈影响绝缘膜的性能，对 SiC MOS 器件性能产生重要影响。 
 

 
Figure 1. Schematic diagram of 4H-SiC oxidation 
图 1. 4H-SiC 氧化原理示意图 
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国内外的研究组多尝试采用密度泛函理论方法研究 SiO2/SiC 界面的可能存在的缺陷。J. M. Knaup 研

究组[10]采用密度泛函理论研究了 SiO2/SiC 界面几种可能的缺陷，他们发现氧化物中存在碳团簇，而这

种碳团簇可以很好解释 SiC 导带附近的界面态，以及所导致的 SiC MOS 器件迁移率下降。S. Wang 的研

究组[11]构建了一种含有碳悬挂键等界面缺陷的模型，但该研究只给出了缺陷能级的位置，并没有深入研

究碳悬挂键对界面态的影响。另一方面，F. Devynck 研究组[12]-[14]也研究了一些可能的碳原子相关缺陷，

但该研究组是基于一个采用经典分子动力学结合密度泛函理论方法搭建的突变 SiO2/SiC 界面，这就会使

研究产生一定的误差和不确定性。 
大连理工大学王德君等人结合国内外研究情况，为了对每一种碳元素的相关缺陷进行具体分析，搭

建了一个突变的 SiO2/SiC 界面模型。为了避免不同界面缺陷构型间的影响，这个搭建的突变界面模型中

不包含上文讨论的由 SiCxOy组成的界面过渡层。同时，为了简化带点界面的计算，其研究组提出了构建

一个新的超晶格 SiO2/SiC 界面模型，并以此构建了一些可能的碳元素相关的界面缺陷[15] [16]。 

4. 碳元素的存在形式 

目前，国内外研究组已经大量报导了有关 SiC 氧化过程的研究成果[17] [18]。首先对 SiC 上热氧化生

长 SiO2膜进行报导的是 S. T. Pantelides [19]研究组，他们采用第一性原理方法研究了在氧化过程中 CO 的

产生及氧化膜的继续生长。不能变成气体离开 SiC 的碳元素会产生聚集，并形成 SiO2/SiC 界面的碳团簇。

J. Knaup 研究组[20] [21]同样研究了 SiC 的氧化机制，发现氧化过程中形成了一些可能的碳原子相关缺陷

构型，进而又提出氧化过程中还形成了碳团簇，引起了高的界面态密度。然而这些都是基于 0 K 和 0 atm
的密度泛函理论的研究结果，这并不符合实际 SiC 的氧化条件。 

Massimiliano Di Ventra 等人[22]运用第一性原理的方法，研究了原子尺度下 SiC 氧化过程中氧原子和

碳原子的存在形态和演化机理。在氧化过程中，O 原子可以与类似于热施主的复杂结构的中心 C 原子成

键，并以 CO 分子的形式扩散出去，剩下完全成键的 SiO2 淀积。CO 分子的扩散过程是一个活化能相对

较小的协同过程。CO 分子能够打破其化学键，将 SiC 中的 C 释放出来。虽然 C 间隙的形成能非常大(8~10 
eV，取决于生长条件)，但 O 淀积而释放出 C 间隙的过程消耗的能量却非常小(≈1.5 eV)。基于以上结果

以及对 SiO2中 CO 的计算，提出了 SiC 氧化过程中 CO 排出的机制以及 SiC/SiO2 界面 C 原子俘获机制。 
大连理工大学王德君等人通过对大量结构进行搜索比较，发现 Si2-C=O 和 O3-Si-C-O3两种可能的稳

定构型，如图 2 所示。而氧化膜阻碍 COx气体的释放，这会导致碳原子在氧化层中的聚集，进而形成碳

团簇，其中最简单的碳团簇结构就是碳二聚物(C=C)。同样，通过对大量结构的筛选，发现两种在 SiO2/SiC
界面存在的碳二聚物构型，如图 3 所示。而碳二聚物除了在氧化层中存在，还有可能出现在靠近 SiC 衬

底的地方。为了搭建这种构型，该研究组通过将碳二聚物替代界面处碳原子的结构作为初始构型，并进

行几何优化，筛选其中能量最稳定的构型(Si2-C=C-Si2)，如图 4 所示。 
碳元素在 SiO2/SiC 界面的可能存在构型是存在于界面过渡层中。该研究组同样采用第一性原理搭建

了具有界面过渡层的 SiO2/SiC 界面结构，如图 5 所示。从该结构中可以看到，该界面过渡层中含有 SiCxOy

构型，以及 SiO5、Si3-C-C-O3和 C-C=C 等缺陷构型。 
含有过渡层的原子结构模型更接近于 SiC/SiO2 界面的实际状态，该模型的建立，可用于更好的揭示

SiC/SiO2近界面态密度的起源，为有针对性地钝化界面缺陷提供理论依据。 

5. 结论 

本文回顾了国内外近年来对碳化硅 MOS 器件氧化界面 SiO2/SiC 中碳存在形式的理论研究，从氧化

工艺过程的原理入手，分别从 SiO2/SiC 高界面态形成机理、氧化过程中碳元素在 SiO2/SiC 界面的扩散与 
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(a) Si2-C=O           (b) O3-Si-C-O3 

Figure 2. Single C atom defect in SiO2 
图 2. SiO2部分中单个碳原子缺陷 
 

 
(a) O2-(C=C)-O2      (b) O2-(C=C)’-O2 

Figure 3. C=C dimer defect in SiO2 
图 3. SiO2部分碳二聚物缺陷 
 

 
Figure 4. C=C dimer near SiC 
图 4. 靠近 SiC 部分碳二聚物缺陷 
 

 
(a)              (b) 

Figure 5. The atomic structures of the SiO2/4H-SiC interface model. (a) Without the transition layer and (b) with the transition 
layer 
图 5. SiO2/4H-SiC 界面 slab 模型的原子结构图。(a)不含过渡层，(b)含有过渡层 

Transition layer
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固定模型以及碳元素固定的缺陷模型等方面探索了 SiO2/SiC 界面高界面态和低电子迁移率的起因。未来

在理论研究的基础上，还需继续研究对 SiO2/SiC 界面中其他缺陷的补偿模型、工艺改进原理、工艺可靠

性，及在高温高场强情况下界面缺陷的衍生变化规律和器件可靠性相关性，为实际器件的制造提供理论

和技术支撑。 
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