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本征点缺陷对硅材料响应特性的影响分析

吕彤， 张蓉竹*

四川大学电子信息学院，四川  成都  610065

摘要  针对硅基材料在 1319 nm 激光辐照下产生带外响应的问题，研究了硅材料中的本征点缺陷对响应特性的影响。根

据第一性原理建立了晶胞模型，比较了几种典型点缺陷状态下硅材料的能级分布特性，在此基础上分析了本征点缺陷对

硅材料光电响应特性的影响。结果表明：空位和自间隙原子两类缺陷都能够改变硅材料的能带结构和响应特性。

532 nm 激光辐照时，硅基光敏单元的输出饱和阈值明显降低。当辐照波长为 1319 nm 时，硅材料产生明显的带外响应，

其中贡献最大的是四面体间隙缺陷。此时材料带隙消失，吸收系数高达 50391 cm-1，折射率减小约 25. 99%，因此硅材料

在 1319 nm 处的量子效率值最大，导致光电响应最为强烈，输出饱和阈值最小，为 0. 0015 W·cm-2。
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1　引         言
硅作为一种重要的半导体材料，因具有良好的光

电响应特性在光电技术领域得到了广泛的应用［1-3］， 人
们针对硅基探测器的吸收响应特性展开了许多研

究［4-5］。理论上，硅材料的响应长波极限约为 1100 nm，

但是在实验中发现，硅器件在 1319 nm 的带外激光辐

照下也会产生响应输出。 2003 年，张大勇等［6］发现

1319 nm 激光能对可见光 CCD 造成干扰，并测到实现

饱和串扰、全屏饱和的激光功率密度阈值。2008 年，

张磊［7］采用 1319 nm 及其组合激光辐照硅，发现硅对

1319 nm 激光有随辐照功率增大而饱和的现象，波段

内激光的加入增强了硅对波段外激光的吸收。2011
年，邱冬冬等［8］研究发现硅材料对 1319 nm 的激光也

有响应，并且认为这种带外响应是由本征吸收以外的

其他吸收机制导致的。越来越多的实验观测结果表明

硅基材料的光电响应特性偏离了理论情况，这对高精

度探测产生了很明显的干扰。硅材料出现带外响应，

说明其能带结构发生了变化。

硅中两种本征点缺陷分别是空位和自间隙原子，

它们是晶体中固有的、不可消除的热点缺陷。空位和

自间隙原子都会在硅中引入额外的电子态和空穴态，

改变原有的带隙，从而影响材料的质量和器件的性能，

因此人们针对本征点缺陷在硅中的行为进行了许多研

究［9-11］。2000 年，Pei 等［12］研究发现在各类空位缺陷中

单空位体系的形成能最低，空位缺陷以及六边形间隙

缺陷均在材料带隙内出现局域态密度的峰值，而四面

体间隙缺陷的态密度实际上位于导带和价带区域。

2007 年，Dannefaer 等［13］研究发现高温退火将导致硅中

的单空位浓度明显降低，双空位浓度增加。2011 年，

Lee 等［14］研究发现单晶硅的电导率与空位浓度呈幂律

反比关系。2012 年，卜琼琼等［15］研究发现缺陷导致禁

带宽度改变，硅的光响应范围增大，相同浓度下空位缺

陷对带隙的影响较小。2019 年，毛亦尘等［16］研究发现

硅晶体的热导率随两种点缺陷浓度的增加而逐渐减

小，且受间隙原子的影响更大。

现有关于本征点缺陷的工作大多是针对缺陷性质

及其对材料特性影响的研究，而进一步对于硅材料的

光电响应特性存在的干扰并没有直接明确的研究报

道。本文主要考虑空位和自间隙原子两种本征点缺陷

对硅能级分布的影响，根据第一性原理和光电响应理

论模型，对比分析各类缺陷对硅材料的能带结构及

1319 nm 激光辐照下的响应特性的影响。

2　本征点缺陷对能带结构的影响

研究硅中的两种本征点缺陷，需要从微观点阵结

构出发，由于数据量很大，目前的计算模型只能够覆盖

缺陷周围的数个单元结构，无法对宏观上的整个硅基

材料进行计算。本文的分析目标是对不同缺陷状态的

影响进行对比，因此重点关注的是本征点缺陷引起材

料性质的相对变化。考虑到晶体结构和缺陷浓度，主

要研究肖特基、双空位、弗兰克尔、四面体间隙、六边形

间隙以及双间隙原子几种缺陷类型对硅材料的影响。
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2. 1　含本征点缺陷的晶胞模型建立

硅的晶体结构为金刚石结构，其空间群为 Fd3̄m，

常温下的晶格常数约为 0. 543 nm。根据硅的晶体特

征，建立了含有 96 个原子的 2×2×3 硅超胞，分别采用

不同类型的空位和不同位置的自间隙原子来构建缺陷

模型。含本征点缺陷的硅晶胞模型如图 1 所示，其中

黄色的为硅原子，灰色的表示空位，红色的为自间隙

原子。

晶胞模型构建完成后，首先需要对体系进行几何

结构优化。基于第一性原理，采用 Materials Studio 材

料 计 算 软 件 中 的 CASTEP［17］（Cambridge Sequential 
Total Energy Package）模块对两种本征点缺陷影响下

的硅晶胞进行优化和计算，交换关联势相互作用通过

广义梯度近似（GGA）中的  PBE［18］（Periodic Boundary 
Embedding）泛函来描述。计算过程中采用超软赝

势［19］（USP）来描述离子实与价电子的相互作用，平面

波截断能设置为 480 eV，布里渊区中 k 点网格设为 2×
2×2。为了确保体系能量能够精确收敛，自洽场的收

敛精度设为 1. 0×10-6 eV/atom，原子间最大相互作用

力、原子最大位移以及晶体最大内应力分别设为

0. 003 eV/nm、0. 0001 nm 和 0. 05 GPa。
2. 2　缺陷影响下硅材料的性质变化

当硅中不存在缺陷时，计算得到的材料带隙为

0. 576 eV，比实际本征硅的带隙小，这是因为计算软件

的交换关联泛函低估了材料的带隙值。空位和自间隙

原子两种本征点缺陷都会在硅的禁带中引入缺陷能

级，使得材料带隙减小甚至消失，这也是硅材料产生带

外响应的重要原因。空位缺陷中，肖特基缺陷使得材

料带隙消失，而双空位缺陷和弗兰克尔缺陷使得带隙

分别减小为 0. 087 eV 和 0. 107 eV。对于自间隙原子

缺陷，四面体间隙缺陷使得带隙消失，而六边形间隙缺

陷 和 双 间 隙 原 子 缺 陷 使 得 材 料 带 隙 分 别 减 小 为

0. 464 eV 和 0. 447 eV。

图 2 为本征硅及两种本征点缺陷影响下硅材料的

态密度图（取费米能级为能量零点）。由图 2 可知，空

位和自间隙硅原子都使得费米能级附近的态密度值明

显增大，表明该能量附近的能级数量明显增多。同时

硅材料的态密度整体向低能方向移动，这是因为本征

点缺陷引入的额外能级与硅材料原有能带相互作用，

使得能级重新分布，导致系统总能量降低。图 2（a）显

示，本征硅在费米能级附近的态密度极小值（0. 44816）
位于 0. 48216 eV 处。图 2（b）、（c）显示，当硅中分别存

在 肖 特 基 缺 陷 和 双 空 位 缺 陷 时 ，态 密 度 分 别 在

0. 3159 eV 和 0. 1555 eV 处出现新的态密度峰，表明该

能量附近的能带变宽。图 2（d）显示，当硅中存在弗兰

克尔缺陷时，态密度极小值（7. 9040）位于 0. 4893 eV
处。图 2（e）显示，四面体间隙缺陷使得硅材料在费米

能级附近的极小值（0. 6737）向左移动到-0. 5136 eV。

图 2（f）显示，六边形间隙缺陷使得极小值（2. 3187）向

左移动到 0. 2622 eV，且在-0. 3499 eV 处出现一个新

的态密度峰。图 2（g）表明，当硅中存在双间隙原子缺

陷时，态密度极小值（1. 6175）位于 0. 3081 eV 处。

空位和自间隙硅原子的存在均会改变硅材料的能

带结构，因此也相应地改变材料的光学性质。图 3 所

示为两种本征点缺陷影响下硅材料的吸收谱线，可以

看出，空位缺陷和自间隙原子缺陷都会增强硅材料在

图 1　含本征点缺陷的硅晶胞模型。（a）肖特基缺陷；（b）双空位缺陷；（c）弗兰克尔缺陷；（d）四面体间隙缺陷；（e）六边形间隙缺陷；

（f）双间隙原子缺陷

Fig.  1　 Silicon cell models with intrinsic point defects.  (a) Schottky defect; (b) divacancies defect; (c) Frankel defect; (d) tetrahedral 
interstitial defect; (e) hexagonal interstitial defect; (f) double-interstitial atomic defect
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可见光和红外波段的吸收，并使吸收极限向长波方向

移动。在响应带外的光谱范围（波长大于 1100 nm），

图 3（a）显示材料吸收系数在双空位缺陷影响下的变

化相对明显，图 3（b）显示四面体间隙缺陷对吸收系数

的影响相对明显，在本征硅理论上不产生响应的

1475 nm 处出现新的吸收峰，峰值约为 51427 cm-1。相

同浓度的空位与自间隙缺陷相比，四面体间隙缺陷对

于硅材料的吸收系数影响最大。此时，硅材料对

1319 nm 激光的吸收系数高达 50391 cm-1，这就意味着

硅材料能够对该波长下的带外光子产生强吸收，从而

产生额外的响应输出。

图 4 所示为本征点缺陷影响下硅材料的折射率曲

线。可以看出，空位缺陷改变了可见光和红外波段内

硅材料的折射率变化趋势，使其随着波长的增大而呈

现先减小后缓慢增大的趋势。在响应带外的波段范

图 2　本征点缺陷影响下硅材料的态密度。（a）本征硅；（b）肖特基缺陷；（c）双空位缺陷；（d）弗兰克尔缺陷；（e）四面体间隙缺陷；

（f）六边形间隙缺陷；（g）双间隙原子缺陷

Fig.  2　Density of states of silicon materials affected by intrinsic point defects.  (a) Intrinsic silicon; (b) Schottky defect; (c) divacancies 
defect; (d) Frankel defect; (e) tetrahedral interstitial defect; (f) hexagonal interstitial defect; (g) double- interstitial atomic defect

图 3　本征点缺陷影响下硅材料的吸收系数。（a）空位缺陷；（b）自间隙原子缺陷

Fig.  3　 Absorption of silicon materials under the influence of intrinsic point defects.  (a) Vacancy defects; (b) self-interstitial atomic 
defects
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围，空位缺陷、六边形间隙缺陷和双间隙原子缺陷影响

下的折射率均大于本征状态。图 4（a）显示材料折射

率在双空位缺陷影响下的变化相对明显，图 4（b）显示

四 面 体 间 隙 缺 陷 对 折 射 率 的 影 响 相 对 明 显 ，在

1060 nm 处出现极小值 2. 363，此后折射率随波长持续

增大。在相同缺陷浓度的情况下，四面体间隙缺陷使

得材料折射率的变化最大，在 1319 nm 波长下的折射

率相比于本征状态减小了 25. 99%。

3　硅材料的光电响应特性分析

理论上本征硅的响应极限约为 1100 nm，但从前

文分析可知，空位和自间隙原子两种本征点缺陷的存

在会使硅材料的能带结构和响应带外的光学性质发生

明显改变，这将导致额外的光电响应输出，也就是硅材

料的带外响应现象。分别选取 532 nm 和 1319 nm 激

光来比较不同类型缺陷对硅材料带内、带外响应特性

的影响。计算所得的吸收系数 α 和折射率 n 分别如

表 1 和表 2 所示。

3. 1　缺陷影响下的量子效率

量子效率是半导体光电探测器的重要指标，量子

效率越高，表明光电器件对入射光的转换效率越高，器

件具有更好的光电性能。基于在器件表面由反射作用

以及光线穿过一定厚度的接触层所造成的光子损耗，

定义量子效率［20］η 为

η = (1 - R f) ⋅ exp (-α ⋅ h ) ⋅[1 - exp (-α ⋅ H )]，（1）
式中：h 为前端接触层厚度；H 为吸收层厚度；Rf为表面

反射率；α 为吸收系数。反射率 Rf与折射率 n 及吸收系

数 α 的关系为

R f =
( )1 - n

2 + ( )λα
4π

2

( )1 + n
2 + ( )λα

4π

2 。 （2）

根据表 1 和表 2 所列参数及式（1），可计算得到两

类本征点缺陷影响下硅材料的量子效率，如图 5 所示。

可以看出，本征点缺陷影响下硅材料的量子效率与其

吸收系数具有类似的变化规律，这是因为量子效率与

图 4　本征点缺陷影响下硅材料的折射率。（a）空位缺陷；（b）自间隙原子缺陷

Fig.  4　Refractive index of silicon materials under the influence of intrinsic point defects.  (a) Vacancy defects; (b) self-interstitial atomic 
defects

表 1　本征点缺陷影响下硅材料的吸收系数 α
Table 1　Absorption α of silicon materials affected by intrinsic point defects

Wavelength /nm

532
1319

α /cm-1

Intrinsic 
silicon

21433
10. 998

Schottky 
defect

26776
7619. 7

Divacancies 
defect

31234
10256

Frankel 
defect

33312
7790. 2

Tetrahedral 
interstitial defect

39144
50391

Hexagonal 
interstitial 

defect
38309

4835. 6

Double- interstitial 
atomic defect

48227
3607. 8

表 2　本征点缺陷影响下硅材料的折射率 n
Table 2　Refractive index n of silicon materials affected by intrinsic point defects

Wavelength /nm

532
1319

Refractive index n

Intrinsic 
silicon

5. 0411
3. 8878

Schottky 
defect

4. 7961
3. 9852

Divacancies 
defect

4. 6380
4. 2240

Frankel 
defect

4. 8168
4. 1014

Tetrahedral 
interstitial defect

4. 6334
2. 8774

Hexagonal 
interstitial 

defect
4. 9448
4. 2642

Double- interstitial 
atomic defect

5. 0052
4. 4214

材料吸收系数密切相关，吸收系数越大，量子效率也相

应变大。图 5（a）显示双空位缺陷对量子效率的增强

效果相对明显，图 5（b）显示四面体间隙缺陷对于硅材

料量子效率的影响相对明显，在理论上不发生响应的

1255 nm 处出现峰值 0. 29237。当这几种缺陷浓度相

同时，四面体间隙缺陷使得硅材料在红外波段的量子

效率值最大，1319 nm 处对应的量子效率为 0. 2901，因
此硅材料在该波长下能够产生明显的带外响应输出现

象。当 532 nm 和 1319 nm 激光辐照时，各类缺陷影响

下硅材料的量子效率如表 3 所示。

3. 2　硅材料的光电响应特性

对于正常工作的硅基光敏单元，光电转换产生的

信号电量［21］可以表示为

∫
0

Q s dQ s

1 - exp ( )-αxd
= eSg0 I0 t， （3）

式中：Qs 为信号电量；α 为光吸收系数；xd 为耗尽层深

度；e 为电子电量；S 为耗尽层面积； I0为入射光辐照功

率密度；t 为采样时间；g0 = η ( 1 - R f ) ( )hυ ，其中 η 为

量子效率，Rf为表面反射率，υ为入射光频率。

根据硅基探测器的相关典型参数［22］，信号电量达

到 6. 76×10-13 C 时可将硅基光敏单元视为饱和，这也

对应了硅材料光电转换的极限。图 6 所示为 532 nm
激光辐照下本征点缺陷对硅材料响应特性的影响。可

以看出，当辐照光波长为 532 nm 时，缺陷也会增强硅

材料在可见光波段内的响应输出，导致硅基光敏单元

的输出饱和阈值在不同本征点缺陷的影响下分别有不

同程度的降低。图 6（a）显示，按不同类型的空位缺陷

影响下硅材料的输出饱和阈值从小到大排序为：弗兰

克尔缺陷&双空位缺陷、肖特基缺陷、本征硅。图 6（b）
显示，按不同占位的自间隙原子影响下硅材料的输出

饱和阈值从小到大排序为：双间隙原子缺陷、四面体间

隙缺陷、六边形间隙缺陷、本征硅。在这几种缺陷处于

相同浓度的情况下，双间隙原子缺陷对于硅材料在

532 nm 这种带内激光作用下的吸收响应最强，故此时

的饱和阈值最低，相比于本征态降低了 48. 89%。

图 7 所示为 1319 nm 激光辐照下本征点缺陷对硅

材料响应特性的影响。可以看出，本征点缺陷对于

1319 nm 带外激光和 532 nm 带内激光辐照下硅材料响

应特性的影响有较大不同。当辐照波长为 1319 nm
时，本征硅几乎不吸收光子，很难产生响应输出。本征

点缺陷的存在使得材料吸收边发生“红移”，同时明显

增强了红外波段的光吸收，因此硅材料能够在此波长

下产生较强的带外响应输出。图 7（a）显示双空位缺

陷影响下的饱和阈值相对最小，为 0. 0086 W·cm-2；图

7（b）显示四面体间隙缺陷影响下的饱和阈值相对最

小，为 0. 0015 W·cm-2。相同浓度的空位和自间隙缺

陷相比，四面体间隙缺陷对于硅材料光电响应特性的

影响最大，导致此时的输出饱和阈值在几种本征点缺

陷的影响下为最低值。典型波长激光辐照下硅基光敏

单 元 的 饱 和 阈 值 如 表 4 所 示 ，其 分 析 结 果 与 前 文

一致。

4　结         论
针对空位和自间隙原子这两种硅单晶材料中固有

的本征点缺陷，根据第一性原理建立了含有缺陷的硅

图 5　本征点缺陷影响下硅材料的量子效率。（a）空位缺陷；（b）自间隙原子缺陷

Fig.  5　Quantum efficiency of silicon materials affected by intrinsic point defects.  (a) Vacancy defects; (b) self-interstitial atomic defects

表 3　本征点缺陷影响下硅材料的量子效率 η
Table 3　Quantum efficiency η of silicon materials affected by intrinsic point defects
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材料吸收系数密切相关，吸收系数越大，量子效率也相

应变大。图 5（a）显示双空位缺陷对量子效率的增强

效果相对明显，图 5（b）显示四面体间隙缺陷对于硅材

料量子效率的影响相对明显，在理论上不发生响应的

1255 nm 处出现峰值 0. 29237。当这几种缺陷浓度相

同时，四面体间隙缺陷使得硅材料在红外波段的量子

效率值最大，1319 nm 处对应的量子效率为 0. 2901，因
此硅材料在该波长下能够产生明显的带外响应输出现

象。当 532 nm 和 1319 nm 激光辐照时，各类缺陷影响

下硅材料的量子效率如表 3 所示。

3. 2　硅材料的光电响应特性

对于正常工作的硅基光敏单元，光电转换产生的

信号电量［21］可以表示为

∫
0

Q s dQ s

1 - exp ( )-αxd
= eSg0 I0 t， （3）

式中：Qs 为信号电量；α 为光吸收系数；xd 为耗尽层深

度；e 为电子电量；S 为耗尽层面积； I0为入射光辐照功

率密度；t 为采样时间；g0 = η ( 1 - R f ) ( )hυ ，其中 η 为

量子效率，Rf为表面反射率，υ为入射光频率。

根据硅基探测器的相关典型参数［22］，信号电量达

到 6. 76×10-13 C 时可将硅基光敏单元视为饱和，这也

对应了硅材料光电转换的极限。图 6 所示为 532 nm
激光辐照下本征点缺陷对硅材料响应特性的影响。可

以看出，当辐照光波长为 532 nm 时，缺陷也会增强硅

材料在可见光波段内的响应输出，导致硅基光敏单元

的输出饱和阈值在不同本征点缺陷的影响下分别有不

同程度的降低。图 6（a）显示，按不同类型的空位缺陷

影响下硅材料的输出饱和阈值从小到大排序为：弗兰

克尔缺陷&双空位缺陷、肖特基缺陷、本征硅。图 6（b）
显示，按不同占位的自间隙原子影响下硅材料的输出

饱和阈值从小到大排序为：双间隙原子缺陷、四面体间

隙缺陷、六边形间隙缺陷、本征硅。在这几种缺陷处于

相同浓度的情况下，双间隙原子缺陷对于硅材料在

532 nm 这种带内激光作用下的吸收响应最强，故此时

的饱和阈值最低，相比于本征态降低了 48. 89%。

图 7 所示为 1319 nm 激光辐照下本征点缺陷对硅

材料响应特性的影响。可以看出，本征点缺陷对于

1319 nm 带外激光和 532 nm 带内激光辐照下硅材料响

应特性的影响有较大不同。当辐照波长为 1319 nm
时，本征硅几乎不吸收光子，很难产生响应输出。本征

点缺陷的存在使得材料吸收边发生“红移”，同时明显

增强了红外波段的光吸收，因此硅材料能够在此波长

下产生较强的带外响应输出。图 7（a）显示双空位缺

陷影响下的饱和阈值相对最小，为 0. 0086 W·cm-2；图

7（b）显示四面体间隙缺陷影响下的饱和阈值相对最

小，为 0. 0015 W·cm-2。相同浓度的空位和自间隙缺

陷相比，四面体间隙缺陷对于硅材料光电响应特性的

影响最大，导致此时的输出饱和阈值在几种本征点缺

陷的影响下为最低值。典型波长激光辐照下硅基光敏

单 元 的 饱 和 阈 值 如 表 4 所 示 ，其 分 析 结 果 与 前 文

一致。

4　结         论
针对空位和自间隙原子这两种硅单晶材料中固有

的本征点缺陷，根据第一性原理建立了含有缺陷的硅

图 5　本征点缺陷影响下硅材料的量子效率。（a）空位缺陷；（b）自间隙原子缺陷

Fig.  5　Quantum efficiency of silicon materials affected by intrinsic point defects.  (a) Vacancy defects; (b) self-interstitial atomic defects

表 3　本征点缺陷影响下硅材料的量子效率 η
Table 3　Quantum efficiency η of silicon materials affected by intrinsic point defects

Wavelength /nm

532
1319

Quantum efficiency η

Intrinsic silicon

0. 10543
7. 16×10-5

Schottky 
defect

0. 13231
0. 04687

Divacancies 
defect

0. 15406
0. 06002

Frankel 
defect

0. 15857
0. 04705

Tetrahedral 
interstitial defect

0. 18534
0. 29010

Hexagonal 
interstitial 

defect
0. 17461
0. 02898

Double- 
interstitial 

atomic defect
0. 20712
0. 02128



2116002-6

研究论文 第  43 卷  第  21 期/2023 年  11 月/光学学报

晶胞模型，分析了不同类型的空位缺陷和自间隙原子

缺陷对硅材料能级结构的影响，具体计算了 532 nm 和

1319 nm 这两种典型激光辐照下硅材料的响应输出特

性，比较了不同空位和自间隙原子缺陷对实际输出的

影响。结果表明，空位缺陷和自间隙原子缺陷均会在

禁带中引入缺陷能级，改变硅材料的能级结构，使得硅

材料在可见光和红外波段都有明显的响应增强。对于

532 nm 带内激光，不同类型缺陷影响下硅基光敏单元

的饱和阈值有不同程度的降低。对于理论上不会响应

的 1319 nm 带外激光，相同浓度下四面体间隙缺陷对

于硅材料的性质变化最为明显，即可以认为硅材料在

1319 nm 激光辐照下产生的带外响应主要是由硅中存

在的四面体间隙缺陷导致的。此时，费米能级进入导

带，材料带隙消失，吸收系数高达 50391 cm-1，折射率

相比于本征硅减小了 25. 99%，从而导致量子效率增

大为 0. 2901，表明硅材料在该波长下能够产生较强响

应，输出饱和阈值为 0. 0015 W·cm-2。
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Effects of Intrinsic Point Defects on Response Characteristics of Silicon
Lü Tong, Zhang Rongzhu*

College of Electronics and Information Engineering, Sichuan University, Chengdu 610065, Sichuan, China

Abstract 

Objective　Silicon materials are widely used in the field of photoelectric detection because of their excellent optoelectronic 
properties.  Theoretically, the long wave response limit of intrinsic silicon is about 1100 nm.  However, it is found in 
experiments that silicon-based devices will also produce out-of-band response output under the irradiation of 1319 nm 
laser, which indicates that the photoelectric response characteristics of silicon materials deviate from the theoretical 
situation, which will cause significant interference to high-precision detection.  The out-of-band responses of silicon-based 
devices indicate that the energy band structure of silicon materials has changed.  Since intrinsic point defects can change the 
energy levels of silicon materials, it is necessary to study the effects of intrinsic point defects in different states on the 
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Effects of Intrinsic Point Defects on Response Characteristics of Silicon
Lü Tong, Zhang Rongzhu*

College of Electronics and Information Engineering, Sichuan University, Chengdu 610065, Sichuan, China

Abstract 

Objective　Silicon materials are widely used in the field of photoelectric detection because of their excellent optoelectronic 
properties.  Theoretically, the long wave response limit of intrinsic silicon is about 1100 nm.  However, it is found in 
experiments that silicon-based devices will also produce out-of-band response output under the irradiation of 1319 nm 
laser, which indicates that the photoelectric response characteristics of silicon materials deviate from the theoretical 
situation, which will cause significant interference to high-precision detection.  The out-of-band responses of silicon-based 
devices indicate that the energy band structure of silicon materials has changed.  Since intrinsic point defects can change the 
energy levels of silicon materials, it is necessary to study the effects of intrinsic point defects in different states on the 
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photoelectric response characteristics of silicon materials.  The theoretical analysis results can provide a reference for the 
subsequent application and development of silicon-based optoelectronic devices in the field of high-precision detection.

Methods　The intrinsic point defects in single crystal silicon can change the band structures of silicon materials, thereby 
affecting the quality of materials and the performance of devices.  Therefore, according to the intrinsic point defects of 
vacancies and self-interstitial atoms in single crystal silicon, cell models with defects in different states are established 
based on the first principles.  The influence of intrinsic point defects on the band structure of silicon materials and the 
change in the optical properties of silicon materials under the influence of defects are analyzed.  On this basis, the response 
output characteristics of silicon materials with intrinsic point defects under the irradiation of 532 nm and 1319 nm are 
calculated.

Results and Discussions　 The vacancy defects and self-interstitial atomic defects in different states will introduce defect 
energy levels into the energy level distribution of silicon, leading to the decrease or even disappearance of the band gap of 
silicon materials.  These intrinsic point defects make the density of states move towards the low-energy direction as a whole 
(Fig.  2) and mainly affect the value of the density of states near the Fermi level, indicating that the number of energy levels 
within the energy range near the Fermi level increases significantly.  Among several typical point defect states, the out-of-
band response of silicon is mainly due to the influence of the tetrahedral interstitial defect.  Under the irradiation of 
1319 nm, the intrinsic silicon hardly absorbs photons, but the tetrahedral interstitial defect makes the absorption coefficient 
of silicon material as high as 50391 cm−1 [Fig.  3(b)], and the quantum efficiency increases to 0. 2901 [Fig.  5(b)].  Thus, 
the silicon material can produce a strong response output to the irradiation of 1319 nm laser, making the output saturation 
threshold of the silicon-based photosensitive unit the minimum in several defect states, which is 0. 0015 W·cm−2 
[Fig.  7(b)].

Conclusions　 For the intrinsic point defects inherent in silicon materials like vacancies and self-interstitial atoms, cell 
models with defects in different states are established based on the first principles, and the effects of different types of 
vacancy defects and self-interstitial atomic defects on the energy level structure of silicon materials are analyzed.  The 
response output characteristics of silicon materials under the irradiation of 532 nm and 1319 nm lasers are calculated in 
detail, and the effects of different vacancies and self-interstitial atomic defects on the actual output are compared.  The 
results show that both vacancy defects and self-interstitial atomic defects will introduce defect levels into the band gap, 
thus changing the band structure of silicon materials and enhancing the response of silicon in visible and infrared bands.  For 
the in-band laser of 532 nm, the saturation thresholds of the silicon-based photosensitive unit decrease to different degrees 
under the effects of different states of intrinsic point defects.  For the out-of-band laser of 1319 nm which does not respond 
theoretically, the properties of silicon materials affected by the tetrahedral interstitial defect have the most obvious changes 
under the same concentration.  In other words, the out-of-band response of silicon materials under the irradiation of 
1319 nm laser is mainly caused by tetrahedral interstitial defects present in silicon.  In this case, the Fermi energy level 
enters into the conduction band, making the band gap of silicon disappear.  The absorption coefficient reaches 50391 cm−1, 
and the refractive index decreases by 25. 99% compared with the intrinsic silicon, making the quantum efficiency increase 
to 0. 2901.  Therefore, the silicon material can produce a strong response at this wavelength, resulting in a low output 
saturation threshold of 0. 0015 W·cm−2.  The theoretical analysis results can provide a reference for the subsequent 
application and development of silicon-based optoelectronic devices in the field of high-precision detection.

Key words materials; single-crystal silicon; photoelectric response; intrinsic point defects; first principle
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