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Σταθερές
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	1.602(10-19 Cb

	εο
	Διηλεκτρική επιτρεπτότητα κενού
	8.854(10-12 F/m   

	μο
	Μαγνητική διαπερατότητα κενού
	1.257(10-6 Η/m


kΒ

  Σταθερά Boltzmann                             1.381(10-23 J/K
h                 Σταθερά Planck


                  6.626(10-34J·sec
me                      Μάζα ηλεκτρονίου                                 0.911(10-30 Kg 
kBT/e          Θερμική τάση για Τ=300 Κ                    0.0259 V
Ακρωνύμια

FET:  Τρανζίστορ επίδρασης πεδίου (Field Effect Transistor)
HEMT: High Electron Mobility Transistor
MODFET: Modulation Doped Field Effect Transistor
HFET: Heterojunction Fet

RTD: Resonant Tunneling Diode
NDR: Negative Differential Resistance

pHEMT: Pseudomorphic HEMT

mHEMT: Metamorphic HEMT

Κεφάλαιο 1

Εισαγωγή

1.1 Τρανζίστορ και εφαρμογές
Η τεχνολογία ημιαγωγών αποτελεί το υπόβαθρο για την ανάπτυξη της πληροφορικής και των τηλεπικοινωνιών. Από την εφεύρεση του τρανζίστορ το 1947 και μέχρι σήμερα η ανάπτυξη της τεχνολογίας ημιαγώγιμων διατάξεων ήταν ραγδαία. Η μικροηλεκτρονική τεχνολογία ασχολείται με τη μοντελοποίηση, σχεδιασμό, κατασκευή και αξιοπιστία των ολοκληρωμένων κυκλωμάτων. Με την ανάπτυξη της μικροηλεκτρονικής έγινε δυνατή ήδη απ’τη δεκαετία του ‘60 η κατασκευή πολύπλοκων κυκλωμάτων σε ένα chip. Η επιπεδική (planar) κατασκευαστική τεχνική επιτρέπει την περίπλοκων κυκλωμάτων πάνω σε ένα δισκίδιο (wafer) ημιαγωγού. Η ανάπτυξη της τεχνολογίας αποτυπώνεται στη σμίκρυνση των διαστάσεων των κυκλωματικών στοιχείων και στην πυκνότητα ολοκλήρωσης, δηλαδή στον αριθμό στοιχείων ανά chip. Στη δεκαετία του ’90 τα ολοκληρωμένα κυκλώματα VLSI έφτασαν σε πυκνότητα 107 στοιχείων ανά chip με ελάχιστο μήκος μικρότερο από 0.1 μm. Σήμερα καθώς οι κρίσιμες διαστάσεις ορισμένων διατάξεων πέφτουν αρκετά κάτω από τα 100 nm μπορεί κανείς να μιλάει για νανοηλεκτρονική τεχνολογία.

Η πρόοδος στην τεχνολογία των ημιαγωγών οφείλεται κατα κύριο λόγο στην ανάπτυξη των τεχνικών επεξεργασίας υλικών και κατασκευής διατάξεων και ολοκληρωμένων κυκλωμάτων. Η εξέλιξη για παράδειγμα των τεχνικών επίταξης και λιθογραφίας δίνουν τη δυνατότητα μαζικής παραγωγής αξιόπιστων ολοκληρωμένων κυκλωμάτων με πολύ υψηλότερες επιδόσεις και μικρότερο μέγεθος. Παράλληλα βέβαια εξελίσσονται οι τεχνικές σχεδίασης ολοκληρωμένων κυκλωμάτων και μοντελοποίησης σύνθετων διατάξεων. Η ανάγκη για συνεχή βελτίωση των επιδόσεων οδηγεί επίσης στην αναζήτηση νέων διατάξεων και υλικών.  

Στη διάρκεια των τελευταίων 50 χρόνων έχουν αναπτυχθεί διάφορες ημιαγώγιμες διατάξεις για ηλεκτρονικές και οπτοηλεκτρονικές εφαρμογές, ξεκινώντας από τη δίοδο pn και το διπολικό τρανζίστορ πυριτίου και φτάνοντας μέχρι διατάξεις laser και τρανζίστορ επίδρασης πεδίου. Δίχως αμφιβολία το βασικότερο δομικό στοιχείο των ηλεκτρονικών κυκλωμάτων, είτε πρόκειται για αναλογικά είτε για ψηφιακά κυκλώματα, είναι το τρανζίστορ. Η βασικότερη διάκριση γίνεται ανάμεσα σε διπολικά τρανζίστορ και τρανζίστορ επίδρασης πεδίου (Field effect transistor – FET). Ανεξάρτητα της τεχνολογίας ένα τρανζίστορ μπορεί να λειτουργήσει ως διακόπτης σε ψηφιακά κυκλώματα και ως ενισχυτής σε αναλογικά κυκλώματα. Τα βασικά ζητούμενα σε ένα τρανζίστορ είναι η αύξηση της συχνότητας λειτουργίας, η μείωση της κατανάλωσης ισχύος και η αυξημένη ολοκλήρωση. Οι απαιτήσεις και οι προτεραιότητες για ένα τρανζίστορ μεταβάλλονται σε μεγάλο βαθμό ανάλογα με την εφαρμογή. 

Ο εμπειρικός νόμος του Moore προβλέπει το διπλασιασμό του αριθμού των τρανζίστορ σε ένα chip κάθε δύο χρόνια. Αν και διατυπώθηκε για πρώτη φορά  μόλις το 1965 από τον συνιδρυτή της Intel G.Moore, ο νόμος του Moore επαληθεύεται μέχρι και σήμερα με εντυπωσιακή ακρίβεια για ολοκληρωμένα κυκλώματα πυριτίου. Η αύξηση της πυκνότητας ολοκλήρωσης προϋποθέτει βέβαια και τη σμίκρυνση των διαστάσεων του κάθε τρανζίστορ. Ένας κοινός σύγχρονος επεξεργαστής (Intel Pentium 4) διαθέτει γύρω στα 170 εκατομμύρια τρανζίστορ τεχνολογίας CMOS 65 nm σε μία ψηφίδα (chip) επιφάνειας περίπου ενός τετραγωνικού εκατοστού. Η τεχνολογία 65 nm της Intel χαρακτηρίζεται από μήκος πύλης του τρανζίστορ 35 nm με πάχος οξείδιο 1.2 nm (μόλις 3 ατομικά στρώματα). Στο σχήμα 1.1 φαίνεται η μείωση των διαστάσεων των τρανζίστορ της Intel με την πάροδο του χρόνου μαζί με πρόβλεψη για τα επόμενα χρόνια.             

Η σμίκρυνση των διαστάσεων των τρανζίστορ έχει θετική επίδραση στη λειτουργία τους. Καταρχήν η μείωση του μήκους της πύλης για τρανζίστορ επίδρασης πεδίου ή του πάχους της βάσης για διπολικό τρανζίστορ οδηγεί σε αύξηση της συχνότητας λειτουργίας άρα και σε ταχύτερα κυκλώματα. Παράλληλα η μείωση των διαστάσεων συνεπάγεται μείωση των απωλειών, δηλαδή μικρότερη κατανάλωση ισχύος. Είναι τέλος προφανές ότι γίνεται δυνατή η αύξηση της πυκνότητας ολοκλήρωσης και κατ’ επέκταση η κατασκευή ολοκληρωμένων κυκλωμάτων με περισσότερες δυνατότητες. 
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Σχήμα 1.1. Μείωση διαστάσεων του τρανζίστορ με την πάροδο του χρόνου. Ο άξονας των y αντιστοιχεί στην απόσταση πηγής-υποδοχής σε MOSFET της Intel. Η καμπύλη περιλαμβάνει και πρόβλεψη για τα επόμενα χρόνια.


Από την άλλη πλευρά η μείωση των διαστάσεων προκαλεί και πολλά προβλήματα τόσο στην κατασκευή όσο και στη λειτουργία των τρανζίστορ. Καταρχήν με τη μείωση των διαστάσεων γίνονται πιο δύσκολες οι διάφορες κατασκευαστικές διεργασίες. Για παράδειγμα η οπτική λιθογραφία μπορεί να χρησιμοποιηθεί για δημιουργία γεωμετρικών σχημάτων με μικρότερη διάσταση αρκετά μεγαλύτερη από το μήκος κύματος της ακτινοβολίας, περίπου ίση με 500 nm. Για τρανζίστορ με μικρότερη διάσταση κάτω από αυτό το όριο, απαιτείται κάποια πιο προηγμένη τεχνική, όπως η λιθογραφία δέσμης ηλεκτρονίων. Η σμίκρυνση των διαστάσεων απαιτεί επομένως τη χρήση πιο προηγμένων τεχνικών επεξεργασίας, με αντίστοιχη αύξηση της πολυπλοκότητας και του κόστους.


Υπάρχουν όμως και νέα φαινόμενα τα οποία εμφανίζονται σε διατάξεις με μικρές διαστάσεις και επιδρούν αρνητικά στη λειτουργία τους. Τα φαινόμενα αυτά είναι γνωστά ως φαινόμενα μικρού διαύλου (short-channel effects) και δυσχεραίνουν σημαντικά τη σμίκρυνση των τρανζίστορ. Μπορούμε να διακρίνουμε ανάμεσα σε τρεις κατηγορίες τέτοιων φαινομένων ανάλογα με το φυσικό μηχανισμό προέλευσης τους για ένα FET. Η πρώτη σχετίζεται με τη δισδιάστατη (η και τρισδιάστατη) κατανομή του ηλεκτρικού πεδίου στη διάταξη. Τα κλασικά μοντέλα λειτουργίας τρανζίστορ θεωρούν μεγάλο μήκος και πλάτος πύλης σε σχέση με το πάχος του καναλιού. Με τη σμίκρυνση των διαστάσεων εμφανίζονται νέα φαινόμενα, τα οποία επιδρούν στη λειτουργία του τρανζίστορ. Η δεύτερη κατηγορία αφορά στις πολύ υψηλές τιμές ηλεκτρικού πεδίου που εμφανίζονται όταν μικραίνουν οι διαστάσεις. Με σταθερή εφαρμοζόμενη τάση και μείωση του μήκους του καναλιού είναι προφανές ότι θα έχουμε αύξηση του ηλεκτρικού πεδίου στο κανάλι ενός FET. Αυτή η αύξηση προκαλεί θέρμανση των φορέων με αποτέλεσμα  για παράδειγμα τον ιονισμό των ατόμων του ημιαγωγού και απότομη αύξηση του ρεύματος (breakdown). Τέλος τα φαινόμενα μικρού διαύλου μπορεί να εμφανιστούν αν η απόσταση μεταξύ πηγής και υποδοχής γίνει αρκετά μικρή, ώστε να είναι δυνατή η διέλευση ρεύματος ανεξάρτητα από την τάση της πύλης.

Τα φαινόμενα μικρού διαύλου περιορίζονται σημαντικά με τη κατάλληλη σμίκρυνση των διαστάσεων, ώστε να διατηρούνται συγκεκριμένες αναλογίες ανάμεσα στις κατασκευαστικές παραμέτρους (scaling). Με αυτό τον τρόπο μπορούμε θεωρητικά να έχουμε σμίκρυνση των διαστάσεων χωρίς αλλαγή της ηλεκτρικής συμπεριφοράς. Στην πράξη έχει διαπιστωθεί ότι η μείωση των διαστάσεων κάτω από τα 100 nm συνεπάγεται αναπόφευκτα την εμφάνιση κάποιων φαινομένων μικρού διαύλου. Η έρευνα στις ημιαγώγιμες διατάξεις επικεντρώνεται σε μεγάλο βαθμό στη διερεύνηση τέτοιων φαινομένων και σε τεχνικές αποφυγής τους. Το ερώτημα που τίθεται είναι μέχρι πότε θα επαληθεύεται ο νόμος του Moore για την πυκνότητα ολοκλήρωσης σε ψηφιακά ολοκληρωμένα κυκλώματα. Είναι προφανές ότι υπάρχει κάποιο κάτω όριο στη σμίκρυνση των σημερινών πετυχημένων τεχνολογιών, όπως το τρανζίστορ CMOS.  Γενικότερα είναι αποδεκτό ότι η βελτίωση των επιδόσεων των τρανζίστορ δεν μπορεί να επιτευχθεί μόνο με τη συνεχή μείωση των διαστάσεων, αλλά και μέσω της εφεύρεσης νέων διατάξεων και τη χρήση διαφορετικών υλικών.
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Σχήμα 1.2. Τμήμα του περιοδικού πίνακα των στοιχείων, στο οποίο φαίνονται τα στοιχεία που σχηματίζουν τους σημαντικότερους ημιαγωγούς.

Στο σχήμα 1.2 φαίνεται το τμήμα του περιοδικού πίνακα, το οποίο περιέχει τα στοιχεία που σχηματίζουν τους βασικότερους ημιαγωγούς. Ο πιο σημαντικός ημιαγωγός για την κατασκευή ηλεκτρονικών διατάξεων είναι το πυρίτιο (Si). Τα ολοκληρωμένα κυκλώματα Si καταλαμβάνουν το μεγαλύτερο μέρος της αγοράς. Ως εκ τούτου οι ιδιότητες του Si έχουν μελετηθεί διεξοδικά, ενώ οι τεχνικές επεξεργασίας του έχουν φτάσει σε υψηλό επίπεδο ωρίμανσης. Συγκεκριμένα τα τρανζίστορ MOSFET (με διάφορες παραλλαγές όπως SOI MOSFET και strained layer) κυριαρχεί στην αγορά. Το μεγαλύτερο πλεονέκτημα του πυριτίου σε σχέση με οποιαδήποτε άλλη τεχνολογία είναι το χαμηλό κόστος. 

Το Si παρουσιάζει και κάποια σημαντικά μειονεκτήματα σε σχέση με άλλους ημιαγωγούς. Καταρχήν χαρακτηρίζεται από έμμεσο ενεργειακό διάκενο, γεγονός που σημαίνει ότι δεν αποδίδει ικανοποιητικά σε οπτοηλεκτρονικές διατάξεις. Επίσης η κινητικότητα του πυριτίου είναι αρκετά χαμηλότερη σε σχέση με άλλους ημιαγωγούς,  όπως το αρσενικούχο γάλλιο (GaAs). Για αυτούς τους λόγους έχουν μεγάλη εφαρμογή και οι σύνθετοι (compound) ημιαγωγοί, οι οποίοι σχηματίζονται από δύο στοιχεία, ένα από την τρίτη και ένα από την πέμπτη ομάδα του περιοδικού πίνακα. Τέτοιοι ημιαγωγοί όπως τα GaAs, InP, GaN κ.α. είναι γνωστοί και ως ημιαγωγοί   ΙΙΙ-V. Χρησιμοποιούνται σε διάφορες σύγχρονες ηλεκτρονικές και οπτοηλεκτρονικές διατάξεις κυρίως λόγω της αυξημένης κινητικότητας τους και του άμεσου ενεργειακού διάκενου αντίστοιχα. Ο σημαντικότερος ημιαγωγός αυτής της κατηγορίας είναι το GaAs και το είναι MESFET η πρώτη σχετική διάταξη που αναπτύχθηκε σε δισκίδια GaAs. Υπάρχουν επίσης διαθέσιμα στην αγορά δισκίδια InP και πρόσφατα εμφανίστηκαν δισκίδια GaN. Ημιαγωγοί σχηματίζονται και από στοιχεία της δεύτερης και έκτης στήλης του περιοδικού πίνακα, γνωστοί ως ημιαγωγοί ΙΙ-VI. Παράδειγμα τέτοιου ημιαγωγού είναι το ZnO, ημιαγωγός με μεγάλο ενεργειακό διάκενο και με χρήσιμες οπτοηλεκτρονικές και πιεζοηλεκτρικές ιδιότητες.  
Ιδιαίτερο ενδιαφέρον παρουσιάζουν και τα κράματα των ημιαγωγών ΙΙΙ-V, τα οποία μπορεί να αποτελούνται από 3 στοιχεία (ternary) όπως AlxGa1-xAs, από 4 στοιχεία (quaternary) όπως InxGa1-xAsyP1-y ή ακόμα και από 5 στοιχεία όπως InxGa1-xPySbzAs1-y-z. Μεταβάλλοντας τη σύσταση ενός κράματος π.χ. το χ στο AlxGa1-xAs αλλάζουμε τις παραμέτρους του υλικού, όπως για παράδειγμα τη σταθερά πλέγματος και το ενεργειακό διάκενο. Αυτή η δυνατότητα διαμόρφωσης του ενεργειακού διάκενου είναι απαραίτητη για το σχηματισμό ετεροεπαφών και πηγαδιών δυναμικού με συγκεκριμένο βάθος, ειδικά σε οπτοηλεκτρονικές διατάξεις LED και laser.     Oι ημιαγωγοί ΙΙΙ-V χρησιμοποιούνται βέβαια και στην κατασκευή ηλεκτρονικών διατάξεων με ετεροεπαφές. Υπάρχουν δύο βασικές κατηγορίες τέτοιων τρανζίστορ: τα διπολικά τρανζίστορ ετεροεπαφής (heterojunction bipolar transistor – HBT) και τα τρανζίστορ επίδρασης πεδίου γνωστά ως ΗΕΜΤ (High Electron Mobility Transistor) ή MODFET (Modulation Doped Field Effect Transistor). Η λειτουργία του ΗΕΜΤ θα αναλυθεί εκτενώς στα επόμενα κεφάλαια της διατριβής. Τα βασικά πλεονεκτήματα του ΗΕΜΤ είναι η υψηλή συχνότητα αποκοπής και ο χαμηλός συντελεστής θορύβου, χαρακτηριστικά που το καθιστούν κατάλληλο για χρήση σε τηλεπικοινωνιακές εφαρμογές υψηλών απαιτήσεων.

Εξετάζουμε στη συνέχεια τις προδιαγραφές για ένα τρανζίστορ σε ασύρματο σύστημα επικοινωνιών. Παράδειγμα τέτοια εφαρμογής είναι ο ενισχυτής στο σταθμό βάσης ενός συστήματος κινητών επικοινωνιών. Ένας τέτοιος ενισχυτής ισχύος έχει συχνότητα λειτουργίας από 0.8 έως 2 GHz, ισχύ εξόδου από 1 έως 100 W και απόδοση (PAE) 15-40%. Παράλληλα θα πρέπει να έχει υψηλή γραμμικότητα, αξιοπιστία και λογικό κόστος. Οι επιδόσεις του ενισχυτή καθορίζονται σε μεγάλο βαθμό από το ενεργό στοιχείο, δηλαδή το τρανζίστορ που θα χρησιμοποιηθεί. Θα ορίσουμε στη συνέχεια μερικούς βασικούς δείκτες που καθορίζουν την απόδοση ενός τρανζίστορ σε μια τέτοια εφαρμογή. 

Στο σχήμα 1.3 δίνονται οι Ι-V χαρακτηριστικές για ένα τυπικό FET μαζί με τη γραμμή φορτίου για μέγιστη ισχύ εξόδου σε γραμμική λειτουργία Class A. Ένα τρανζίστορ σε λειτουργία Class A είναι πολωμένο με τέτοιο τρόπο ώστε να άγει για όλες τις τιμές του σήματος εισόδου. Η μέγιστη ισχύς εξόδου δίνεται από τη σχέση:
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όπου ΒVDS η τάση διάσπασης του τρανζίστορ, VK η τάση γονάτου στην οποία το ρεύμα φτάνει σε κορεσμό και Ιmax, Imin η μέγιστη και ελάχιστη τιμή του ρεύματος εξόδου αντίστοιχα. Από τη σχέση (1.1) είναι φανερό ότι η μέγιστη επιτρεπτή ισχύς εξόδου είναι ανάλογη της τάσης διάσπασης του τρανζίστορ. Η διάσπαση σε ένα τρανζίστορ συμβαίνει συνήθως λόγω ιονισμού των ατόμων του ημιαγωγού μέσω συγκρούσεων με ηλεκτρόνια (impact ionization) σε υψηλές τιμές του ηλεκτρικού πεδίου. Η τιμή του ηλεκτρικού πεδίου στην οποία συμβαίνει διάσπαση εξαρτάται κυρίως από το ενεργειακό διάκενο του ημιαγωγού. Ημιαγωγοί με μεγάλο ενεργειακό διάκενο όπως το GaN παρουσιάζουν διάσπαση σε υψηλές τιμές ηλεκτρικού πεδίου και για αυτό το λόγο είναι κατάλληλοι για τρανζίστορ με μεγάλη ισχύ εξόδου.     
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Σχήμα 1.3. Χαρακτηριστικές Ι-V για τρανζίστορ FET. H γραμμή φορτίου αντιστοιχεί στη μέγιστη ισχύ εξόδου για λειτουργία ενισχυτή Class A. BVDS είναι η τάση διάσπασης πηγής-υποδοχής, VΚ η τάση γονάτου και Ιmax, I​min η μέγιστη και ελάχιστη τιμή ρεύματος εξόδου αντίστοιχα. 

Ο βαθμός απόδοσης ισχύος εκφράζεται συνήθως από τον λόγο PAE (Power added efficiency) για ένα τρανζίστορ που ορίζεται ως εξής:
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όπου Po η ac ισχύς εξόδου, Pi η ac ισχύς εισόδου και Pdc η dc ισχύς από την πόλωση του τρανζίστορ. Ο λόγος PAE εκφράζει επομένως το ποσοστό της dc ισχύος που μετατρέπεται σε ωφέλιμη ισχύ ac σήματος. Μπορεί να αποδειχθεί ότι το PAE δίνεται για ενισχυτή Class A προσεγγιστικά από τη σχέση: 
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όπου G το κέρδος ισχύος του τρανζίστορ. Από την (1.2) φαίνεται ότι το ΡΑΕ κυμαίνεται ανάμεσα σε 0 και 0.5 και αυξάνεται καθώς αυξάνεται το κέρδος του τρανζίστορ. Σε φορητά τερματικά, όπου η κατανάλωση ισχύος πρέπει να διατηρηθεί πολύ χαμηλά, είναι ιδιαίτερα σημαντική η μεγιστοποίηση του βαθμού απόδοσης.  

Άλλο ένα ζητούμενο από τον ενισχυτή σε ένα ασύρματο σύστημα επικοινωνίας είναι η γραμμικότητα. Ιδανικά ένας ενισχυτής είναι γραμμικός όταν η RF ισχύς εξόδου είναι ανάλογη της ισχύος εισόδου. Αποκλίσεις από τη γραμμικότητα έχουν ως αποτέλεσμα την εμφάνιση ανεπιθύμητων σημάτων εκτός του καναλιού. Συγκεκριμένα οι όροι τρίτης τάξης συνεπάγονται παρεμβολές σε γειτονικά κανάλια και για αυτό πρέπει να ελαχιστοποιηθούν. Η βελτίωση της γραμμικότητας συνοδεύεται από μείωση του βαθμού απόδοσης του ενισχυτή, επομένως απαιτείται κάποιος συμβιβασμός ανάμεσα σε αυτούς τους δύο δείκτες.


Η μέγιστη συχνότητα λειτουργίας αποτελεί ένα πολύ σημαντικό χαρακτηριστικό για τη συμπεριφορά ενός τρανζίστορ. Η απόκριση ενός τρανζίστορ σε σήματα υψηλής συχνότητας συνήθως χαρακτηρίζεται από τη συχνότητα αποκοπής fT (ορίζεται επίσης με παρόμοιο τρόπο και η μέγιστη συχνότητα ταλάντωσης fmax). Η συχνότητα αποκοπής είναι η συχνότητα στην οποία το κέρδος του τρανζίστορ γίνεται ίση με μονάδα. Για ένα MESFET αποδεικνύεται ότι ισχύει η παρακάτω σχέση που μας δίνει ένα άνω όριο για τη συχνότητα αποκοπής:
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  (1.4) 
όπου gm η διαγωγιμότητα του τρανζίστορ, Nd η συγκέντρωση δοτών, ε η διηλεκτρική σταθερά του ημιαγωγού, h το πλάτος του καναλιού, μn η κινητικότητα των φορέων (ηλεκτρόνια) και LG το μήκος του καναλιού. Από την παραπάνω σχέση φαίνεται ότι η συχνότητα αποκοπής αυξάνεται όταν έχουμε ημιαγώγιμο κανάλι με μεγαλύτερη κινητικότητα και όταν έχουμε σμίκρυνση του μήκους του καναλιού. Η μέγιστη συχνότητα λειτουργίας επηρεάζεται στην πράξη πολύ και από τις τιμές των παρασιτικών στοιχείων.


Σε αρκετές εφαρμογές είναι πολύ σημαντική και η συμπεριφορά του τρανζίστορ στο θόρυβο. Ο συντελεστής θορύβου για ένα δίθυρο ορίζεται από τη σχέση:
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όπου SNRi και SNRo o σηματοθορυβικός λόγος στην είσοδο και στην έξοδο του δίθυρου αντίστοιχα. Ένα ελάχιστο όριο για το συντελεστή θορύβου ενός τρανζίστορ δίνεται από την ημιεμπειρική σχέση:  
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όπου gm η διαγωγιμότητα του τρανζίστορ, f η συχνότητα λειτουργίας, RG και RS η αντίσταση στην πύλη και την πηγή αντίστοιχα και Κ παράμετρος που εξαρτάται από τις ιδιότητες του ημιαγωγού. Από τη σχέση (1.6) σε συνδυασμό με την (1.4) προκύπτει ότι η αύξηση της συχνότητας αποκοπής ή της διαγωγιμότητας συνεπάγεται μείωση του συντελεστή θορύβου.


Ο σχεδιαστής του ενισχυτή ενός ασύρματου συστήματος επικοινωνιών καλείται να επιλέξει το κατάλληλο τρανζίστορ ανάλογα με τις απαιτήσεις της συγκεκριμένης εφαρμογής. Υπάρχουν σήμερα πολλές διατάξεις που χρησιμοποιούνται σε ασύρματα συστήματα επικοινωνιών. Διατάξεις τεχνολογίας πυριτίου είναι το διπολικό τρανζίστορ (Si BJT), το BiCMOS και το LDMOS (παραλλαγές του γνωστού MOSFET για RF εφαρμογές). Συνολικά οι διατάξεις πυριτίου έχουν κακή συμπεριφορά σε υψηλές συχνότητες, λόγω της χαμηλότερης κινητικότητας του Si. Όταν οι απαιτήσεις του συστήματος δεν είναι πολύ ψηλές μπορεί να προτιμηθούν τρανζίστορ Si λόγω του μειωμένου κόστους. Τα τρανζίστορ LDMOS συγκεκριμένα είναι σχεδιασμένα έτσι ώστε να μειώνεται η μέγιστη τιμή ηλεκτρικού πεδίου που εμφανίζεται στη διάταξη με αποτέλεσμα την αύξηση της τάσης διάσπασης. Άρα τα LDMOS είναι κατάλληλα για εφαρμογές υψηλής ισχύος.

Η εναλλακτική επιλογή για ένα τηλεπικοινωνιακό σύστημα σε RF ή μικροκυματικές συχνότητες (με προοπτικές για ακόμα μεγαλύτερες συχνότητες λειτουργίας) είναι τα τρανζίστορ σύνθετων ημιαγωγών ΙΙΙ-V. Σε αυτή την κατηγορία ανήκουν τα GaAs MESFET, GaAs HBT, HEMT ή pHEMT σε υπόστρωμα GaAs ή InP και τέλος GaN ΗΕΜΤ (γνωστά και ως HFET). Θα αναφερθούμε αναλυτικά στις διάφορες κατηγορίες τρανζίστορ ετεροεπαφής ΗΕΜΤ στο κεφάλαιο 4. Τονίζουμε απλά ότι η αυξημένη κινητικότητα τα καθιστά ιδανικά για λειτουργία σε υψηλές συχνότητες με χαμηλό συντελεστή θορύβου. Παράλληλα η χρήση ημιαγωγών μεγάλου ενεργειακού διάκενου εξασφαλίζει μεγαλύτερη τάση διάσπασης άρα και μεγαλύτερη ισχύ εξόδου από οποιαδήποτε άλλη τεχνολογία.


Από τα παραπάνω γίνεται φανερή η σημασία των διατάξεων σύνθετων ημιαγωγών και συγκεκριμένα του ΗΕΜΤ. Τέτοιες διατάξεις κατέχουν ένα μικρό αλλά αυξανόμενο κομμάτι της αγοράς σήμερα. Η ανάπτυξη νέων διατάξεων και  η χρήση νέων υλικών αποδεικνύονται απαραίτητη για τη συνεχή βελτίωση των επιδόσεων σε οποιαδήποτε εφαρμογή. Αυτό προϋποθέτει βέβαια την ανάπτυξη των τεχνικών κατασκευής, αλλά παράλληλα απαιτείται βαθύτερη κατανόηση των νέων φαινομένων που διέπουν τη λειτουργία των σύγχρονων διατάξεων και βελτίωση των τεχνικών μοντελοποίησης τους.    
1.2 Μέθοδοι Μοντελοποίησης

Ο χαρακτηρισμός μιας ημιαγώγιμης διάταξης απαιτεί ένα κατάλληλο τρόπο περιγραφής των ηλεκτρικών και φυσικών ιδιοτήτων της. Τα πειραματικά δεδομένα μας δίνουν πολύτιμες πληροφορίες για τη συμπεριφορά ενός δείγματος ή μιας διάταξης αλλά δεν αρκούν για να σχηματίσουμε μια ολοκληρωμένη εικόνα για τη λειτουργία μιας διάταξης. Εκτός από μια γενική ερμηνεία για τη φυσική λειτουργία της, χρειαζόμαστε κατά κύριο λόγο ένα τρόπο πρόβλεψης της συμπεριφοράς της διάταξης (ή κάποιας απλουστευμένης εκδοχής της) υπό διάφορες συνθήκες λειτουργίας.  Χρειαζόμαστε επομένως ένα μοντέλο λειτουργίας της διάταξης που εξετάζουμε. 


Είναι χρήσιμο να κάνουμε μια διάκριση ανάμεσα στην ανάλυση και στην προσομοίωση ημιαγώγιμων διατάξεων. Η ανάλυση μια διάταξης συνήθως περιλαμβάνει την περιγραφή μιας διάταξης από κάποιες απλοποιημένες αναλυτικές εκφράσεις. Το αποτέλεσμα της ανάλυσης είναι ένα αναλυτικό μοντέλο, δηλαδή κάποιες μαθηματικές εκφράσεις που μας επιτρέπουν να υπολογίσουμε ηλεκτρικά χαρακτηριστικά (όπως ρεύμα, διαγωγιμότητα, χωρητικότητα κ.α.) συναρτήσει των συνθηκών λειτουργίας (εφαρμοζόμενες τάσεις και θερμοκρασία), της γεωμετρίας της διάταξης και των κατασκευαστικών παραμέτρων (παράμετροι υλικών και επίπεδα νόθευσης). 


H προσομοίωση της λειτουργίας μιας διάταξης περιλαμβάνει την αναπαράσταση της λειτουργίας της μέσω ενός συστήματος διαφορικών εξισώσεων ή μέσω ενός ισοδύναμου κυκλώματος. Η προσομοίωση είναι γενικά περίπλοκη και χρονοβόρα διαδικασία, ενώ απαιτεί τη χρήση αριθμητικών μεθόδων. Συνήθως όμως η προσομοίωση είναι απαραίτητη για να έχουμε ακριβή αποτελέσματα σε σύνθετες διατάξεις.


Τα μοντέλα ημιαγώγιμων διατάξεων είναι χρήσιμα για τους εξής λόγους:

· Μας επιτρέπουν να κατανοήσουμε τη λειτουργία μιας διάταξης. Η βαθύτερη κατανόηση της λειτουργίας βοηθά στη σχεδίαση και το χαρακτηρισμό της.

· Δίνουν την ευχέρεια στον κατασκευαστή να βελτιστοποιήσει τη γεωμετρία και τις κατασκευαστικές παραμέτρους (π.χ. επίπεδο νόθευσης). Αυτό μπορεί να μειώσει σημαντικά το χρόνο και το κόστος ανάπτυξης μιας διάταξης.

· Το μοντέλο μια ημιαγώγιμης διάταξης μπορεί  να χρησιμοποιηθεί από το σχεδιαστή κυκλωμάτων στην προσομοίωση της λειτουργίας σύνθετων κυκλωμάτων (συνήθως με πρόγραμμα CAD όπως το SPICE). Συχνά είναι σημαντική η δυνατότητα ενσωμάτωσης ενός μοντέλου σε πρόγραμμα CAD. Σε αυτή την περίπτωση είναι κρίσιμη και η ταχύτητα προσομοίωσης, ώστε η προσομοίωση του συνολικού κυκλώματος να μπορεί να ολοκληρωθεί σε εύλογο χρονικό διάστημα.

Στη συνέχεια διακρίνουμε ανάμεσα σε τρεις βασικούς τύπους μοντέλων: 

Α. Φυσικά μοντέλα


Τα φυσικά μοντέλα βασίζονται σε θεμελιώδεις αρχές και εξισώσεις για να περιγράψουν τη λειτουργία μιας διάταξης. Τα εργαλεία που μπορούν να χρησιμοποιηθούν στη φυσική μοντελοποίηση περιλαμβάνουν τις εξισώσεις Maxwell (ηλεκτρομαγνητική ανάλυση της διάταξης), τις εξισώσεις της κβαντομηχανικής (τα κβαντικά φαινόμενα γίνονται σημαντικά καθώς μειώνονται οι διαστάσεις), την εξίσωση Boltzmann (κλασική μεταφορά φορτίου) και την εξίσωση διάχυσης θερμότητας. Η πλήρης λύση ενός τέτοιου συστήματος εξισώσεων σε τρεις ή ακόμα και σε δύο διαστάσεις είναι πρακτικά αδύνατη και για αυτό χρησιμοποιούνται απλοποιημένες μορφές των παραπάνω εξισώσεων. Τα φυσικά μοντέλα μπορούν να μας δώσουν πληροφορίες για τη dc, ac και μεταβατική συμπεριφορά μιας διάταξης.


Η φυσική μοντελοποίηση ημιαγώγιμων διατάξεων (και συγκεκριμένα του ΗΕΜΤ) αποτελεί το αντικείμενο τη διατριβής οπότε θα γίνει εκτενέστερη αναφορά σε επόμενες ενότητες. Τονίζουμε εδώ ότι η φυσική μοντελοποίηση προϋποθέτει την ακριβή γνώση της γεωμετρίας διάταξης και των παραμέτρων των υλικών που χρησιμοποιούνται. Αυτά τα δεδομένα συνήθως δεν είναι διαθέσιμα στο σχεδιαστή κυκλωμάτων, γεγονός που περιορίζει την εφαρμογή των φυσικών μοντέλων. Από την άλλη πλευρά τα φυσικά μοντέλα μας επιτρέπουν να κατανοήσουμε βαθύτερα τη λειτουργία μιας διάταξης και είναι πολύτιμα για τον κατασκευαστή μικροηλεκτρονικών διατάξεων.

Β. Μοντέλα ισοδύναμου κυκλώματος (equivalent circuit)


Τα πιο διαδεδομένα μοντέλα ηλεκτρονικών διατάξεων είναι τα μοντέλα ισοδύναμου κυκλώματος ασθενούς σήματος (small signal). Τα μοντέλα αυτά χρησιμοποιούν ένα γραμμικό ηλεκτρικό κύκλωμα με διακριτά στοιχεία για να περιγράψουν τη συμπεριφορά μιας διάταξης για συγκεκριμένη dc πόλωση και υπό συνθήκες ασθενούς σήματος. Ένα τέτοιο μοντέλο μπορεί να χρησιμοποιηθεί για να περιγράψει μια διάταξη σε μεγάλο εύρος συχνοτήτων. Ένα παράδειγμα τέτοιου μοντέλου για τρανζίστορ FET δίνεται στο σχήμα 2.1. Συνήθως η τοπολογία του κυκλώματος επιλέγεται με τέτοιο τρόπο, ώστε κάθε στοιχείο να αντιστοιχεί σε κάποια φυσική λειτουργία της διάταξης π.χ. μια χωρητικότητα αντιστοιχεί σε αποθηκευμένο φορτίο. Αυτό δεν είναι πάντα απαραίτητο αφού μπορούν να προστεθούν κάποια στοιχεία για καλύτερο ταίριασμα με πειραματικά αποτελέσματα χωρίς να έχουν κάποια φυσική σημασία.


Οι τιμές των στοιχείων που απαρτίζουν το ηλεκτρικό κύκλωμα (αντιστάσεις, χωρητικότητας κλπ.) υπολογίζονται με δύο τρόπους. Η πρώτη επιλογή είναι να υπολογίσουμε τα στοιχεία του κυκλώματος από φυσικές αρχές και θεμελιώδεις εξισώσεις λαμβάνοντας υπόψη τα κατασκευαστικά χαρακτηριστικά της διάταξης. Σε αυτή την περίπτωση καταλήγουμε σε μιας μορφής φυσική μοντελοποίηση. Η δεύτερη επιλογή είναι η εξαγωγή των τιμών αυτών από dc ή ac μετρήσεις της διάταξης. Με αυτό τον τρόπο έχουμε καλύτερο ταίριασμα των πειραματικών αποτελεσμάτων με τα αποτελέσματα του μοντέλου , ενώ δεν είναι απαραίτητη η γνώση των κατασκευαστικών παραμέτρων. Το μειονέκτημα αυτής της διαδικασίας είναι ότι προκύπτουν τιμές χωρίς φυσική σημασία. 


Τα μοντέλα ισοδύναμου κυκλώματος ασθενούς σήματος είναι τα πρώτα μοντέλα που αναπτύχθηκαν και είναι σήμερα ενσωματωμένα σε όλα τα προγράμματα σχεδίασης και προσομοίωσης κυκλωμάτων. Στα πλεονεκτήματα τους συγκαταλέγεται η απλότητα, η ταχύτητα προσομοίωσης και η ακρίβεια των αποτελεσμάτων. Πρέπει να τονιστεί ότι στα μοντέλα ασθενούς σήματος οι τιμές των κυκλωματικών στοιχείων εξαρτώνται από τις εφαρμοζόμενες  dc τάσεις και από τη θερμοκρασία. Επίσης υποθέτουμε ότι τα ac σήματα προκαλούν μικρές διαταραχές από το dc σημείο πόλωσης και για αυτό το λόγο τα ισοδύναμα κυκλώματα ασθενούς σήματος παραμένουν γραμμικά. 
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Σχήμα 2.1. Τυπικό ισοδύναμο κύκλωμα ασθενούς σήματος FET
  
Σε πολλές εφαρμογές (όπως ενισχυτές ισχύος, μίκτες, ταλαντωτές κ.α.) το γραμμικό μοντέλο ασθενούς σήματος δεν επαρκεί για την κυκλωματική ανάλυση. Επομένως απαιτείται ένα μοντέλο ισχυρού σήματος (large signal), το οποίο θα περιέχει κάποια μη γραμμικά στοιχεία. Προφανώς ένα τέτοιο μοντέλο ισχύει και για μεγάλες τιμές ac σήματος.  Συνήθως το μοντέλο ισχυρού σήματος έχει την ίδια τοπολογία με του ασθενούς σήματος με τη διαφορά ότι οι τιμές κάποιων κυκλωματικών στοιχείων εξαρτώνται από το πλάτος των εφαρμοζόμενων ac τάσεων. Σε χαμηλές συχνότητες αρκούν οι dc I-V χαρακτηριστικές για την εξαγωγή του μοντέλου. 

Σε υψηλότερες συχνότητες περισσότερα στοιχεία συμπεριφέρονται μη γραμμικά, οπότε για τη μοντελοποίηση του χρησιμοποιούμε αναλυτικές εκφράσει ή πίνακα τιμών από RF μετρήσεις. Οι αναλυτικές εκφράσεις που εκφράζουν τη μεταβολή των κυκλωματικών στοιχείων συναρτήσει των συνθηκών λειτουργίας (εφαρμοζόμενες τάσεις, συχνότητα και θερμοκρασία) είναι συνήθως εμπειρικές, αλλά σε ορισμένες περιπτώσεις έχουν φυσική βάση. Στις περισσότερες περιπτώσεις υπάρχουν κάποιες παράμετροι του μοντέλου που προσδιορίζονται από μετρήσεις σε υψηλές συχνότητες. Η ανάπτυξη ενός αξιόπιστου μοντέλου ισχυρού σήματος σε υψηλές συχνότητες είναι πολύ περίπλοκη διαδικασία και αντικείμενο έρευνας. Περισσότερα στοιχεία για μοντέλο ισοδύναμου κυκλώματος ΗΕΜΤ δίνονται στην ενότητα 4.5. 

Γ. Εμπειρικά μοντέλα

Σε αυτή τη μέθοδο η διάταξη μοντελοποιείται από κάποιες αναλυτικές εκφράσεις, οι οποίες αναπαράγουν την έξοδο που έχει μετρηθεί για κάποιο εύρος των τιμών εισόδου. Οι αναλυτικές εκφράσεις είναι συνήθως εμπειρικές, δεν έχουν δηλαδή καμία φυσική βάση. Οι παράμετροι του μοντέλου προκύπτουν από το ταίριασμα της εξόδου του μοντέλου με τις μετρήσεις. Επομένως το μοντέλο μας θα είναι ακριβές μόνο στην περιοχή συνθηκών λειτουργίας, όπου έχουν γίνει μετρήσεις. Το πλεονέκτημα αυτής της μεθόδου είναι ότι δεν απαιτείται καμία γνώση για τη διάταξη που μελετάμε. Από την άλλη πλευρά ένα καθαρά εμπειρικό μοντέλο δεν μπορεί να επεκταθεί εύκολα σε άλλες παρόμοιες διατάξεις.


Η ακρίβεια ενός εμπειρικού μοντέλου καθορίζεται από την επιλογή των μαθηματικών εκφράσεων και την ακρίβεια των μετρήσεων. Ένα γνωστό παράδειγμα εμπειρικού μοντέλου στο πεδίο της συχνότητας είναι η ανάλυση με τη χρήση σειρών Volterra. Αυτή η προσέγγιση είναι κατάλληλη μόνο για διατάξεις που είναι σχεδόν γραμμικές (ασθενής μη γραμμικότητα). Αν και πολύ χρήσιμα εργαλεία μοντελοποίησης, τα εμπειρικά μοντέλα δεν βοηθούν στην κατανόηση της λειτουργίας μιας διάταξης και δεν έχουν φυσική βάση, για αυτό δε θα μελετηθούν στα πλαίσια της διατριβής. 

Σύγκριση μεθόδων μοντελοποίησης


Από τα παραπάνω γίνεται φανερό ότι κάθε μέθοδος μοντελοποίησης έχει πλεονεκτήματα και μειονεκτήματα. Κάθε τεχνική επομένως εφαρμόζεται σε διαφορετικές περιπτώσεις. Μια συνοπτική σύγκριση των τεχνικών μοντελοποίησης δίνεται στον πίνακα 2.1.

	
	Φυσικά μοντέλα
	Ισοδύναμο κύκλωμα
	Εμπειρικά μοντέλα

	Φυσική βάση
	++
	+
	--

	Χρόνος προσομοίωσης
	--
	+
	+

	Χρόνος ανάπτυξης
	-
	+
	-

	Ακρίβεια
	-
	+
	++

	Δυνατότητα επέκτασης σε άλλες διατάξεις
	++
	+
	--


Πίνακας 2.1. Σύγκριση τεχνικών μοντελοποίησης

Το βασικό πλεονέκτημα των φυσικών μεθόδων μοντελοποίησης είναι ότι βοηθούν στη βαθύτερη κατανόηση της λειτουργίας της διάταξης. Η φυσική προσομοίωση μιας ημιαγώγιμης διάταξης δεν μας δίνει πληροφορίες μόνο για ηλεκτρικά χαρακτηριστικά που μπορούν να μετρηθούν, αλλά και για φυσικές ποσότητες  (όπως συγκέντρωση ηλεκτρονίων και κατανομή ηλεκτρικού πεδίου) που δεν είναι άμεσα μετρήσιμες. Η πληροφορία αυτή είναι χρήσιμη στο σχεδιαστή της διάταξης. Επιπλέον τα φυσικά μοντέλα, επειδή ακριβώς λαμβάνουν υπόψη τη γεωμετρία και τα χαρακτηριστικά των υλικών, βοηθούν στη βελτιστοποίηση των κατασκευαστικών παραμέτρων. Για παράδειγμα με τη βοήθεια αριθμητικής προσομοίωσης μπορεί να μελετηθεί η επίδραση που έχει το μήκος της πύλης σε κάποιο ηλεκτρικό χαρακτηριστικό, όπως η τάση κατωφλίου. Επειδή βασίζονται σε φυσικές αρχές, τα φυσικών μοντέλα μπορούν να επίσης προβλέψουν τη συμπεριφορά νέων διατάξεων.

Ένα μειονέκτημα των φυσικών μοντέλων είναι ο μεγάλος χρόνος προσομοίωσης. Συνήθως τα φυσικά μοντέλα βασίζονται σε αριθμητική επίλυση διαφορικών εξισώσεων, γεγονός που σημαίνει αυξημένη πολυπλοκότητα και κόστος σε μνήμη και χρόνο υπολογισμού. Επιπλέον ένα φυσικό μοντέλο απαιτεί τη λεπτομερή γνώση για τα γεωμετρικά χαρακτηριστικά και τα υλικά της διάταξης. Αυτά τα δεδομένα δεν είναι πάντα γνωστά με ακρίβεια, αφού για διατάξεις του εμπορίου οι κατασκευαστές δε δίνουν πληροφορίες για την εσωτερική τους δομή. Αβεβαιότητα στις τιμές εισόδου προφανώς οδηγεί σε απόκλιση από την πραγματικότητα. Γενικότερα η ακριβής αναπαραγωγή των πειραματικών αποτελεσμάτων από ένα φυσικό μοντέλο δεν είναι εύκολη υπόθεση, λόγω της πολυπλοκότητας των φαινομένων που λαμβάνουν χώρα σε μία διάταξη.

Τα μοντέλα ισοδύναμου κυκλώματος είναι μια ενδιάμεση λύση ανάμεσα στα φυσικά μοντέλα και τα πλήρως εμπειρικά μοντέλα. Έχουν κάποια φυσική βάση και παράλληλα πολύ μικρότερο χρόνο προσομοίωσης. Υπάρχουν διαθέσιμα μοντέλα ισοδύναμου κυκλώματος για όλες τις ηλεκτρονικές διατάξεις, τα οποία ενσωματώνονται άμεσα σε προγράμματα σχεδίασης κυκλωμάτων. Για να έχουμε ακριβή αποτελέσματα από ένα μοντέλο ισοδύναμου κυκλώματος συνήθως απαιτείται ο υπολογισμός κάποιων παραμέτρων (τιμές κυκλωματικών στοιχείων) από μετρήσεις. Αυτή η διαδικασία είναι χρονοβόρα και συνεπάγεται ότι το ίδιο μοντέλο δεν μπορεί να επεκταθεί άμεσα σε παρόμοιες διατάξεις. 

Τέλος τα εμπειρικά μοντέλα έχουν γενικά τη μεγαλύτερη ακρίβεια, αφού δημιουργούνται με στόχο την καλύτερη προσαρμογή στα πειραματικά αποτελέσματα. Είναι τα πλέον κατάλληλα για τη μοντελοποίηση μη γραμμικών φαινομένων σε υψηλές συχνότητες. Ο χρόνος προσομοίωσης είναι μικρός γιατί βασίζονται σε αναλυτικές εκφράσεις. Το βασικό μειονέκτημα είναι ότι δεν έχουν φυσική βάση, οπότε δεν μπορούν να επεκταθούν σε άλλες διατάξεις. Αν και έχουν μικρό χρόνο προσομοίωσης, η διαδικασία εξαγωγής των παραμέτρων μπορεί να είναι περίπλοκη, χρονοβόρα και να απαιτεί πολλές εξειδικευμένες μετρήσεις. 

Είναι φανερό ότι κάθε τεχνική μοντελοποίησης βρίσκει εφαρμογή σε διαφορετικές περιπτώσεις. Για παράδειγμα για τη σχεδίαση μιας νέας διάταξης απαιτείται η χρήση κάποιου φυσικού μοντέλου, ενώ για την ανάλυση ενός μη γραμμικού κυκλώματος σε υψηλές συχνότητες συνήθως προτιμάται ένα εμπειρικό μοντέλο. Επίσης είναι σημαντικό να γνωρίζει κανείς τους περιορισμούς του μοντέλου που χρησιμοποιεί. Είναι προφανές ότι ένα μοντέλο δεν μπορεί να περιγράψει φαινόμενα, τα οποία δεν προβλέπονται άμεσα ή έμμεσα από τις εξισώσεις του. Για παράδειγμα ένα γραμμικό μοντέλο ασθενούς σήματος για τρανζίστορ δεν μπορεί να χρησιμοποιηθεί στη σχεδίαση ενός μη γραμμικού κυκλώματος όπως ένας μίκτης.  

1.3 Αντικείμενο διατριβής
Αντικείμενο της διδακτορικής διατριβής είναι η ανάπτυξη φυσικών μοντέλων ημιαγώγιμων ηλεκτρονικών διατάξεων ετεροεπαφών. Η έμφαση δίνεται σε μονοπολικά τρανζίστορ επίδρασης πεδίου  που είναι γνωστά ως ΗΕΜΤ ή MODFET. Πρόκειται για τρανζίστορ σύνθετων ημιαγωγών III-V, τα οποία παρέχουν δυνατότητες για λειτουργία σε πολύ υψηλές συχνότητες. Τα μοντέλα που αναπτύχθηκαν βασίζονται στις φυσικές αρχές λειτουργίας, δηλαδή σε θεμελιώδεις εξισώσεις της φυσικής και όχι σε εμπειρικά μοντέλα που χρησιμοποιούν προσαρμόσιμες παραμέτρους από πειραματικά δεδομένα. Λόγω των χαμηλών διαστάσεων της συγκεκριμένης διάταξης και κυρίως λόγω των φυσικών διεργασιών της ετεροεπαφής τα κβαντικά φαινόμενα επιδρούν καταλυτικά στην κατανομή της πυκνότητας φορτίου, όπως έχει διαπιστωθεί στη βιβλιογραφία.  Προκειμένου να ενσωματωθούν αυτά τα στοιχεία σε ένα μοντέλο είναι απαραίτητη η χρήση αριθμητικών τεχνικών, αφού οι αναλυτικές λύσεις εφαρμόζονται μόνο σε πολύ απλουστευμένα μοντέλα. Τελικό αποτέλεσμα της διατριβής είναι η ανάπτυξη εργαλείων προσομοίωσης, τα οποία  προβλέπουν τη στατική (dc) λειτουργία της διάταξης και συγκεκριμένα τις Ι-V χαρακτηριστικές του τρανζίστορ. Επειδή η ανάλυση βασίζεται σε φυσικές αρχές, τα μοντέλα και ο κώδικας που αναπτύχθηκαν στα πλαίσια της διατριβής μπορούν χρησιμοποιηθούν με μικρές τροποποιήσεις για την μοντελοποίηση άλλων παρόμοιων διατάξεων.  

Συνοπτικά λοιπόν ο στόχος είναι η ανάπτυξη μοντέλων, τα οποία βασίζονται σε φυσικές αρχές και προβλέπουν τη λειτουργία μια ημιαγώγιμης διάταξης σε dc συνθήκες λειτουργίας. Το βασικό σύστημα εξισώσεων περιγραφής του τρανζίστορ αποτελείται από τις εξισώσεις Poisson, Schrödinger και συνεχείας με την προσέγγιση ολίσθησης διάχυσης. Είναι γενικά αποδεκτό ότι αυτό το θεμελιώδες σύστημα εξισώσεων, αν και περιέχει σημαντικές προσεγγίσεις, είναι επαρκές για να περιγράψει σύνθετες διατάξεις με πολύ μικρές διαστάσεις. Πρέπει να σημειωθεί ότι συμπεριλαμβάνουμε στην ανάλυση μας την εξίσωση Schrödinger, ώστε να μοντελοποιηθούν τα κβαντικά φαινόμενα που είναι ουσιώδη στη λειτουργία της ετεροεπαφής λόγω της δημιουργίας ενός κβαντικού πηγαδιού δυναμικού κατά μήκους της. Η πρωτοτυπία της μελέτης μας είναι ότι δίνουμε πλήρη δισδιάστατη λύση για την επιφάνεια που είναι κάθετη στο επίπεδο της ετεροεπαφής, δεδομένου ότι θα ληφθεί υπόψη το κάθετο πεδίο λόγω της τάσης στην πύλη VGS και το οριζόντιο λόγω της τάσης VDS μεταξύ πηγής και υποδοχής.  
 Τα εργαλεία προσομοίωσης βασίζονται σε αριθμητικές τεχνικές, οπότε είναι ιδιαίτερα σημαντική η προσεκτική μελέτη και υλοποίηση των αριθμητικών μεθόδων που χρησιμοποιούμε. Η αριθμητική επίλυση υλοποιείται με εφαρμογή της μεθόδου των πεπερασμένων διαφορών (Finite Differences – FD), δηλαδή ουσιαστικά με διακριτοποίηση και μετατροπή των διαφορικών εξισώσεων σε αλγεβρικές εξισώσεις διαφορών. Πρόκειται για μια μέθοδο που εφαρμόζεται σε πολλές επιστημονικές περιοχές και προτιμάται καταρχήν για λόγους απλότητας, αλλά και επειδή αποτελεί δοκιμασμένη λύση στη μοντελοποίηση ημιαγώγιμων διατάξεων. Η επιλογή του ΗΕΜΤ έγινε λόγω του έντονου ερευνητικού ενδιαφέροντος. Σε αντίθεση με τα MOSFET, τα οποία λόγω του τεράστιου εμπορικού ενδιαφέροντος έχουν  μελετηθεί εκτενώς, στα ΗΕΜΤ υπάρχει ακόμα ανάγκη για αποτελεσματικά εργαλεία προσομοίωσης.  

Στην πρώτη φάση της διατριβής  στόχος μας ήταν η υλοποίηση ενός μοντέλου προσδιορισμού της πυκνότητας φορέων αγωγιμότητας και της πεδιακής κατανομής στη διάταξη σε ισορροπία, δηλαδή για μηδενική εφαρμοζόμενη τάση πηγής-υποδοχής VDS=0. Εφόσον το ρεύμα από την πύλη θεωρείται αμελητέο αυτή η συνθήκη εξασφαλίζει ότι δεν έχουμε ροή ρεύματος.  Οι υπολογισμοί μας βασίζονται στις εξισώσεις Poisson και Schrödinger, οι οποίες λύνονται αυτοσυνεπώς για τη γεωμετρία που μας ενδιαφέρει. Η επίλυση του συστήματος έγινε αρχικά σε μία διάσταση κάθετα στην ετεροπαφή και στη μέση της πύλης. Με αυτό τον τρόπο προκύπτει ένα μοντέλο το οποίο είναι αριθμητικό και περιλαμβάνει τις βασικές εξισώσεις που περιγράφουν την κατανομή φορτίου αλλά παραμένει μονοδιάστατο.  Στη συνέχεια συμπεριλαμβάνουμε στην προσομοίωση τις ωμικές περιοχές πηγής και υποδοχής και δίνεται δισδιάστατη προσομοίωση λύνοντας μόνο την εξίσωση Poisson και θεωρώντας κατανομή Fermi-Dirac για τα ηλεκτρόνια. Με αυτό τον τρόπο προκύπτει ένα κλασικό δισδιάστατο μοντέλο. Τέλος λύνεται το σύστημα Poisson-Schrödinger σε δύο διαστάσεις.   Παράλληλα έγινε συστηματική καταγραφή των αναλυτικών μοντέλων, προκειμένου να μπορούμε να συγκρίνουμε τα αποτελέσματα της προσομοίωσης. Συγκρίνοντας τα αποτελέσματα από τις διάφορες μεθόδους προσομοίωσης για απλές διατάξεις ΗΕΜΤ, εξετάζουμε την ακρίβεια αλλά και τους περιορισμούς της κάθε προσέγγισης.
Στο επόμενο στάδιο της διατριβής εφαρμόζουμε τάση VDS(0 και μελετάμε τη μεταφορά φορτίου στη διάταξη. Η θεμελιώδης εξίσωση για την κλασική μεταφορά φορτίου είναι η εξίσωση Boltzmann, η οποία δε μπορεί να λυθεί αν δε γίνουν οι σχετικές προσεγγίσεις. Στην απλούστερη περίπτωση  μπορεί να λυθεί η εξίσωση συνέχειας με την προσέγγιση ολίσθησης-διάχυσης, η οποία ενσωματώνεται στο σετ των εξισώσεων της διάταξης. Σημειώνεται ότι η εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης πρέπει να τροποποιηθεί προκείμενου να συμπεριληφθεί η ύπαρξη της ετεροεπαφής.  Με αυτή τη διαδικασία υπολογίζεται το τερματικό ρεύμα της διάταξης για συγκεκριμένη τιμή dc πόλωσης. Τελικό αποτέλεσμα της προσομοίωσης είναι επομένως οι Ι–V χαρακτηριστικές για το τρανζίστορ. Τα αποτελέσματα από την προσομοίωση της λειτουργίας μιας πραγματικής διάταξης συγκρίνονται με πειραματικά δεδομένα, προκειμένου να εξετάσουμε την αξιοπιστία του μοντέλου. Έχουν υλοποιηθεί δύο δισδιάστατα μοντέλα υπολογισμού του ρεύματος: ένα κλασικό χωρίς την εξίσωση Schrödinger και ένα κβαντικό με δισδιάστατη λύση της εξίσωσης Schrödinger. Με αυτό τον τρόπο εξετάζεται η σημασία των κβαντικών φαινομένων στη λειτουργία της διάταξης.

Στη διατριβή γίνεται επίσης μια προσεκτική μελέτη φαινομένων μικρού διαύλου σε ένα τρανζίστορ. Συγκεκριμένα εξετάζεται η μείωση της τάσης κατωφλίου (threshold voltage – VT) σε ένα τρανζίστορ όταν έχουμε μείωση του μήκους του καναλιού. Αυτό συμβαίνει για μικρές τιμές εφαρμοζόμενης τάσης V​DS λόγω της δισδιάστατης κατανομής δυναμικού στη διάταξη και επιδεινώνεται με αύξηση του VDS ( φαινόμενο γνωστό στη βιβλιογραφία ως DIBL – Drain Induced Barrier Lowering). Τέτοια φαινόμενα προβλέπονται μόνο από δισδιάστατα μοντέλα. Το δισδιάστατο πρόγραμμα προσομοίωσης που αναπτύχθηκε είναι επομένως κατάλληλο για τη διερεύνηση αυτού του φαινομένου. 

Στα πλαίσια της διατριβής μελετήθηκε επίσης μια διάταξη συντονισμένου φαινομένου σήραγγας. Συγκεκριμένα το σύστημα που μελετήσαμε αποτελείται από ένα κβαντικό πηγάδι δυναμικού ZnO, το οποίο περιβάλλεται από δύο φράγματα ZnMgO πεπερασμένου ύψους και πλάτους. Λύνοντας την εξίσωση Schrödinger σε μία διάσταση, εξετάζουμε τις οπτικές ιδιότητες της διάταξης και συγκεκριμένα τη θέση και πιθανότητα κατάληψης των ενεργειακών σταθμών στο πηγάδι. Τα αριθμητικά αποτελέσματα για τις επιτρεπτές οπτικές μεταβάσεις συσχετίζονται επιτυχώς με πειραματικά δεδομένα για τις ηλεκτρικές και οπτικές ιδιότητες της διάταξης.

Τα περιεχόμενα της διατριβής κατανέμονται ως εξής: 

Στο 2ο κεφάλαιο γίνεται αρχικά μια σύντομη περιγραφή της ηλεκτρονικής δομής των ημιαγωγών και της δημιουργίας ενεργειακών ζωνών. Ιδιαίτερη αναφορά γίνεται στο θεώρημα της ενεργού μάζας, το οποίο είναι απαραίτητο για την προσομοίωση των κβαντικών φαινομένων στα κεφάλαια που θα ακολουθούν. Στο 3ο κεφάλαιο εξετάζεται η μεταφορά φορτίου σε μια ημιαγώγιμη διάταξη. Αντικείμενο της διατριβής είναι η ανάπτυξη φυσικών μοντέλων και για αυτό το λόγο εξετάζονται οι βασικές εξισώσεις που περιγράφουν μια ηλεκτρονική ημιαγώγιμη διάταξη. Είναι πρακτικά αδύνατο να καταλήξουμε σε ένα ιδανικό και πλήρες σύστημα εξισώσεων για οποιαδήποτε διάταξη. Σε κάθε περίπτωση γίνονται λοιπόν κάποιες προσεγγίσεις και για αυτό πρέπει να γίνουν κατανοητές οι προϋποθέσεις υπό τις οποίες ισχύει η κάθε εξίσωση. Ακόμα εξετάζεται πως οι βασικές εξισώσεις συνδυάζονται για να καταρτίσουν ένα επιλύσιμο σύστημα. Τέλος δίνεται μια επισκόπηση των φυσικών μοντέλων που έχουν χρησιμοποιηθεί σε διάφορες ηλεκτρονικές διατάξεις.
Στο 4ο κεφάλαιο εξετάζονται διατάξεις συντονισμένου φαινομένου σήραγγας. Αρχικά γίνεται μια αναφορά  στη δίοδο συντονισμένου φαινομένου σήραγγας και περιγράφεται η αρχή λειτουργίας της. Στη συνέχεια γίνεται μοντελοποίηση ενός συστήματος κβαντικού πηγαδιού της μορφής ZnMgO/ZnO/ZnMgO και τα αριθμητικά αποτελέσματα συγκρίνονται με πειραματικά δεδομένα.
Αφού γίνει η επιλογή του κατάλληλου συστήματος διαφορικών εξισώσεων, απαιτείται συνήθως κάποια αριθμητική μέθοδος επίλυσης του.  Στο 5ο κεφάλαιο εξετάζεται η μέθοδος πεπερασμένων διαφορών. Συγκεκριμένα αναλύεται η διακριτοποίηση των βασικών εξισώσεων για ημιαγωγούς, δηλαδή η μετατροπή των διαφορικών εξισώσεων σε αλγεβρικές. Ακόμα εξετάζεται η επιλογή των κατάλληλη οριακών συνθηκών, η οποία είναι καθοριστική για την επίλυση οποιουδήποτε συστήματος. Τέλος γίνεται αναφορά στις αριθμητικές τεχνικές επίλυσης του αλγεβρικού πλέον συστήματος.

    Στο 6ο κεφάλαιο γίνεται μια αναλυτική παρουσίαση των τρανζίστορ επίδρασης πεδίου ετεροεπαφής γνωστά ως ΗΕΜΤ. Αφού περιγραφεί η αρχή λειτουργίας του ΗΕΜΤ, περιγράφονται οι διάφορες τεχνολογίες ΗΕΜΤ με έμφαση στα υλικά που χρησιμοποιούνται χωρίς όμως να γίνει αναφορά σε διαδικασίες κατασκευής τους. Στη συνέχεια δίνεται μια αναλυτική περιγραφή για τη λειτουργία της ετεροεπαφής και του ΗΕΜΤ. Αφού γίνει μια σύντομη περιγραφή ενός μοντέλου ισοδύναμου κυκλώματος, εξετάζονται τα βασικότερα φυσικά μοντέλα που έχουν αναπτυχθεί για το ΗΕΜΤ και βασίζονται κυρίως σε αριθμητικές μεθόδους προσομοίωσης.

Το βασικό ζητούμενο της διατριβής, δηλαδή το δισδιάστατο πρόγραμμα προσομοίωσης περιγράφεται στο κεφάλαιο 7. Το πρόγραμμα προσομοίωσης αναπτύχθηκε σε περιβάλλον MATLAB και στη γενικότερη περίπτωση λύνει το σύστημα των εξισώσεων Poisson, Schrödinger και συνέχειας με την προσέγγιση ολίσθησης διάχυσης σε δύο διαστάσεις. Στόχος είναι να τονιστούν τα κρίσιμα σημεία στη διαδικασία προσομοίωσης και οι δυσκολίες που αντιμετωπίστηκαν. 

Τέλος στο 8ο κεφάλαιο παρουσιάζονται τα αποτελέσματα της προσομοίωσης για διάφορες γεωμετρίες ΗΕΜΤ και για διάφορες κατασκευαστικές παραμέτρους. Δίνονται  αρχικά τα αποτελέσματα σε ισορροπία δηλαδή για VDS=0, οπότε το ρεύμα στο τρανζίστορ είναι μηδενικό. Το ζητούμενο σε αυτή την περίπτωση είναι η κατανομή φορτίου και δυναμικού στη διάταξη και πιο συγκεκριμένα η επιφανειακή συγκέντρωση φορτίου στο κανάλι του τρανζίστορ ns (Cb/cm2) συναρτήσει της τάσης της πύλης VGS. Παράλληλα παρουσιάζονται τα αποτελέσματα της προσομοίωσης με εφαρμοζόμενη τάση VDS>0, οπότε βασικό ζητούμενο είναι ο υπολογισμός του ρεύματος ΙD υπό συνθήκες dc πόλωσης. Όπου αυτό είναι δυνατό τα αποτελέσματα συγκρίνονται με πειραματικά δεδομένα από τή βιβλιογραφία. Η μέθοδος προσομοίωσης εφαρμόζεται σε διατάξεις με πολύ μικρό μήκος διαύλου (κάτω από τα 100 nm), ώστε να διερευνηθούν τα φαινόμενα μικρού διαύλου.     
Κεφάλαιο 2

Ηλεκτρονική δομή ημιαγωγών
2.1 Ενεργειακές ζώνες σε ημιαγωγούς


Κρυσταλλικό στερεό είναι εκείνο τα άτομα του οποίου είναι διατεταγμένα συμμετρικά στο χώρο. Το πλέγμα του στερεού είναι το σύνολο των σημείων στο χώρο που ορίζουν την περιοδική του δομή. Η συγκεκριμένη συμμετρία ενός τρισδιάστατου πλέγματος εκφράζεται με τον εξής τρόπο: Για κάθε είδος πλέγματος υπάρχουν τρία διανύσματα μετατοπίσεων α1, α2, α3 τέτοια ώστε η θέση κάθε σημείου στο πλέγμα να δίνεται από τη σχέση: 
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όπου m1, m2, m3 ακέραιοι. Κάθε νοητό σημείο του πλέγματος καταλαμβάνεται από ένα μόριο του στερεού, το οποίο μπορεί να αποτελείται από ένα, δύο ή περισσότερα άτομα. Ένα πλέγμα που ορίζεται από τη σχέση (2.1) ονομάζεται πλέγμα Bravais. Η μοναδιαία κυψελίδα ή βάση του πλέγματος αποτελείται από τα ιόντα που συνιστούν ένα μόριο του στερεού. Η κρυσταλλική δομή προκύπτει αν τοποθετήσουμε μια μοναδιαία κυψελίδα σε κάθε σημείο του πλέγματος.


Τα διανύσματα α1, α2, α3 ονομάζονται θεμελιώδη (primitive) αν είναι ελάχιστος ο όγκος α1·(α2(α3). Υπάρχουν διάφοροι τύποι πλέγματος ανάλογα με τη συμμετρία του πλέγματος. Όλοι οι ημιαγωγοί έχουν πλέγμα με κυβική συμμετρία. Συγκεκριμένα αναφέρουμε του εξής τύπους πλέγματος:

α) Κυβικό πλέγμα: Αποτελείται από σημεία που τοποθετούνται στις κορυφές ενός κύβου.

β) Πλέγμα bcc: Προκύπτει από το απλό κυβικό πλέγμα αν τοποθετήσουμε ένα σημείο στο κέντρο του κύβου.

γ) Πλέγμα fcc: Προκύπτει από το απλό κυβικό πλέγμα αν προσθέσουμε ένα σημείο στο κέντρο κάθε έδρας του. Όλοι οι σημαντικοί ημιαγωγοί κρυσταλλώνονται στο πλέγμα fcc. Το primitive σύνολο διανυσμάτων για το πλέγμα fcc δίνεται από τις σχέσεις: 
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Η ακμή του κυβικού πλέγματος a είναι γνωστή ως η σταθερά πλέγματος του κρυστάλλου. Στους περισσότερους ημιαγωγούς η βάση αποτελείται από δύο άτομα με συντεταγμένες (0,0,0) και (α/4,α/4,α/4). Αν τα δύο άτομα είναι ίδια όπως στην περίπτωση του Si και Ge, τότε έχουμε τη δομή διαμαντιού. Στην περίπτωση που τα δύο άτομα είναι διαφορετικά μιλάμε για σύνθετο (compound) ημιαγωγό όπως GaAs, AlAs, ZnO κτλ. και εμφανίζεται κρυσταλλική δομή zinc-blende.


Μετά από αυτή την πολύ σύντομη εισαγωγή για την κρυσταλλική δομή των ημιαγωγών εξετάζουμε τη μορφή των κυματοσυναρτήσεων για τα ηλεκτρόνια σε ένα ημιαγωγό. Η κυματοσυνάρτηση Ψ(r) καθορίζεται από την εξίσωση Schrödinger, η οποία γράφεται στη μορφή:
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Το ηλεκτροστατικό δυναμικό V(r) που ασκείται σε ένα τυχαίο εξωτερικό ηλεκτρόνιο οφείλεται στους πυρήνες και σε όλα τα υπόλοιπα ηλεκτρόνια. Σε ένα ιδανικό κρύσταλλο χωρίς ατέλειες το δυναμικό θα έχει την περιοδικότητα του κρυστάλλου. Αυτό σημαίνει ότι:
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            (2.4)

όπου R οποιοδήποτε διάνυσμα θέσης του πλέγματος Bravais. Η περιοδικότητα του δυναμικού έχει σημαντική επίδραση στις κυματοσυναρτήσεις των ηλεκτρονίων. Το θεώρημα Bloch προβλέπει ότι οι κυματοσυναρτήσεις σε ένα ιδανικό κρύσταλλο έχουν τη μορφή:
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                                                              (2.5)
Όπου η παράμετρος k αντιστοιχεί στο κυματάνυσμα των ηλεκτρονίων στον κρύσταλλο. Ο όρος exp(j·k·r) αντιστοιχεί σε οδεύοντα κύματα στο κενό, ενώ η συνάρτηση uk(r) είναι περιοδική με περίοδο τη μοναδιαία κυψελίδα, δηλαδή:
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Το θεώρημα Bloch δεν προβλέπει ότι η κυματοσυνάρτηση Ψ είναι περιοδική, αλλά η ποσότητα |Ψ|2 που αντιστοιχεί στην πιθανότητα εύρεσης ενός ηλεκτρονίου είναι περιοδική, όπως αναμέναμε. 


Εξετάζουμε στη συνέχεια μια αλυσίδα Ν ατόμων με απόσταση a μεταξύ τους, δηλαδή ένα μονοδιάστατο μοντέλο κρυστάλλου. Με αυτό τον τρόπο δίνεται μια απλουστευμένη απόδειξη του θεωρήματος Bloch και εξηγείται η σημασία της παραμέτρου k. Για να αποφύγουμε επιφανειακά φαινόμενα θεωρούμε ότι έχουμε κλειστή αλυσίδα, δηλαδή εφαρμόζουμε την περιοδική οριακή συνθήκη: 
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, όπου L=Na το μήκος της αλυσίδας                    (2.7)

Εφόσον το δυναμικό V(x) είναι περιοδικό, τότε και η πυκνότητα φορτίου θα είναι περιοδική. Αφού η πυκνότητα φορτίου είναι ανάλογη του |Ψ(χ)|2 προκύπτει η σχέση:
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Εφόσον οι μιγαδικοί αριθμοί |Ψ(χ)| και |Ψ(χ+α)|2 έχουν το ίδιο μέτρο θα ισχύει ότι:
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                                                       (2.9)
Αντίστοιχα μπορούμε να γράψουμε ότι:
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και από την περιοδική οριακή συνθήκη (2.7) προκύπτει ότι:
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Η διαφορά φάσης θ της εξίσωσης (2.9) επομένως είναι:
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Ο όρος 
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 έχει διαστάσεις κυματικού αριθμού. Για την αλυσίδα Ν ατόμων υπάρχουν Ν επιτρεπτές τιμές για τον κυματικό αριθμό k. H σχέση (2.10) γράφεται επομένως στη μορφή:
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Σε τρεις διαστάσεις η παραπάνω εξίσωση γενικεύεται ως εξής:
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                                                        (2.14)
όπου R τυχαίο διάνυσμα του πλέγματος Bravais. Η παραπάνω εξίσωση (2.14) συνιστά τη συνθήκη Bloch. Διαπιστώνεται εύκολα ότι οι κυματοσυναρτήσεις της εξίσωσης (2.5) ικανοποιούν τη συνθήκη Bloch.


Η σχέση (2.12) που δείχνει τις επιτρεπτές τιμές του κυματικού αριθμού γενικεύεται σε τρεις διαστάσεις. Για ένα τρισδιάστατο πλέγμα με Ν1( Ν2( Ν3 σημεία το κυματάνυσμα k γράφεται στη μορφή: 
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                                                 (2.15)
Για ένα πλέγμα που ορίζεται από τα διανύσματα μετατοπίσεων α1, α2, α3 μπορεί να δειχθεί ότι:
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                   (2.16)

Τα ni παίρνουν τιμές όπως και στη μονοδιάστατη περίπτωση, δηλαδή ni=0,1,2,…,Ni-1. Τα διανύσματα Βi=2πbi ορίζουν το αντίστροφο του κρυστάλλου σύμφωνα με τη σχέση (σε αναλογία με τη (2.1)):
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(2.17)
όπου m1, m2, m3 ακέραιοι. Οι επιτρεπτές τιμές του κυματικού αριθμού k της εξίσωσης (2.15) σαρώνουν μία μοναδιαία κυψελίδα του αντίστροφου πλέγματος. Το αντίστροφο του πλέγματος fcc ενός ημιαγωγού είναι πλέγμα bcc με σταθερά πλέγματος 2π/a. Η επιλογή της μοναδιαίας κυψελίδα του αντίστροφου χώρου των k μπορεί να γίνει με πολλούς τρόπους. Πάντοτε όμως επιλέγεται μια συμμετρική μοναδιαία κυψελίδα με το κέντρο της σε πλεγματικό σημείο. Μια τέτοια συμμετρική μοναδιαία κυψελίδα ονομάζεται ζώνη Brillouin, ενώ η κυψελίδα με κέντρο το σημείο k=(0,0,0) ονομάζεται 1η ζώνη Brillouin και απεικονίζεται στο σχήμα 2.1 στο χώρο των k για το πλέγμα fcc. Ο συνολικός αριθμός των k σε μια μοναδιαία κυψελίδα είναι ίσος με Ν1·Ν2·Ν3​, άρα μπορούμε να θεωρήσουμε ότι το k συμπεριφέρεται ως συνεχής μεταβλητή μέσα στην κυψελίδα του αντίστροφου χώρου. 
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Σχήμα 2.1. Πρώτη ζώνη Brillouin για πλέγμα fcc

Εξετάζουμε στη συνέχεια την ηλεκτρονική δομή των ημιαγωγών και συγκεκριμένα το σχηματισμό ενεργειακών ζωνών. Σημειώνουμε αρχικά ότι η ενέργεια ενός ελεύθερου ηλεκτρονίου σε σταθερό δυναμικό δίνεται από τη σχέση: 
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, όπου ο κυματικός αριθμός k είναι συνεχής μεταβλητή, άρα έχουμε συνεχή μεταβολή και της ενέργειας Ε. Σε ένα κρύσταλλο όμως σχηματίζονται ενεργειακές ζώνες, οι οποίες περιγράφονται από μια γενικά περίπλοκη σχέση Ε(k). Οι ζώνες Ε(k) ορίζονται για τις επιτρεπτές τιμές του k στην 1η ζώνη Brillouin. Συγκεκριμένα σε ένα ημιαγωγό οι ενεργειακές ζώνες δεν επικαλύπτονται, με αποτέλεσμα να υπάρχουν απαγορευμένες τιμές ενέργειας για τα ηλεκτρόνια. Μπορεί να δειχθεί ότι αν θεωρήσουμε ελεύθερα ηλεκτρόνια σε ένα περιοδικό δυναμικό (μοντέλο Kronig-Penney), τότε οι επιτρεπτές ενεργειακές στάθμες σχηματίζουν ζώνες με απαγορευμένες περιοχές ανάμεσα τους. Εξετάζουμε στη συνέχεια πως επηρεάζονται οι ενεργειακές στάθμες ενός απομονωμένου ατόμου, όταν πολλά άτομα έρχονται κοντά για να σχηματίσουν ένα στερεό. 


    Θεωρούμε αρχικά για λόγους απλότητας μια γραμμική αλυσίδα Ν ατόμων. Υποθέτουμε ότι τα εξωτερικά ηλεκτρόνια των ατόμων βρίσκονται σε τροχιακά τύπου s, δηλαδή τροχιακά με σφαιρική συμμετρία. Το τροχιακό που αντιστοιχεί στο άτομο στη θέση Rn συμβολίζεται με Φ(χ-Rn). Επειδή τα τροχιακά εκτείνονται σε μικρή απόσταση (2-3 Ǻ) από το κέντρο τους θεωρούμε ότι η επικάλυψη μη γειτονικών τροχιακών είναι μηδενική, άρα:
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για |n-m|>1, δηλαδή για μη γειτονικά άτομα Rn και Rm. 


Το ερώτημα που τίθεται είναι ποια θα είναι η κυματοσυνάρτηση των ηλεκτρονίων στο μονοδιάστατο στερεό. Θεωρούμε το γραμμικό συνδυασμό:
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Αυτή η λύση ικανοποιεί τη συνθήκη Bloch (2.14) αν οι συντελεστές Ckn είναι:
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Εφαρμόζοντας τη συνθήκη κανονικοποίησης για τα Ψk, δηλαδή:
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προκύπτει ότι Α=1/
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, άρα:
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Η ενέργεια των ηλεκτρονίων δίνεται από τη σχέση:
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Στο παραπάνω άθροισμα μπορούμε να αγνοήσουμε τα ολοκληρώματα που δεν αντιστοιχούν στο ίδιο άτομο (n=m) ή σε γειτονικά άτομα (n=m(1). Επομένως η (2.23) γράφεται στη μορφή:
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όπου Rl=0,(a. Επομένως η ενέργεια γράφεται στη μορφή:
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Ο τελεστής Η μπορεί να χωριστεί σε δύο συνιστώσες: Η μία Ηατ αντιστοιχεί στο απομονωμένο άτομο και η δεύτερη Vδιατ αποτελεί το δυναμικό διαταραχής που εμφανίζεται όταν τα μεμονωμένα άτομα σχηματίσουν το στερεό. Συγκεκριμένα έχουμε Η=Ηατ+Vδιατ και ο όρος Α γράφεται:
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όπου 
[image: image45.wmf]E(x)H(x)dx

atat

=FF

ò

η στάθμη των εξωτερικών ηλεκτρονίων στο απομονωμένο άτομο και 
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. Επομένως η Ε(k) καταλήγει στη μορφή:
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Προκύπτει τελικά το συμπέρασμα ότι κάθε ατομική στάθμη του Εατ του απομονωμένου ατόμου δίνει στο μονοδιάστατο στερεό μία ζώνη Ε(k). Στη συγκεκριμένη περίπτωση η ζώνη περιέχει 2Ν στάθμες (Ν επιτρεπτές τιμές κυματικού αριθμού επί 2 για το spin) και το εύρος της ζώνης είναι 4Β. Η σχέση Ε(k) στην πρώτη ζώνη Brillouin, δηλαδή για –π/a<k< π/a, αποτελεί την ενεργειακή ζώνη αυτού του μονοδιάστατου στερεού για το τροχιακό τύπου s που θεωρήσαμε.

Η γενίκευση σε ένα τρισδιάστατο πλέγμα είναι αρκετά απλή. Για κρυσταλλικό πλέγμα με ένα άτομο ανά σημείο πλέγματος η ενέργεια γράφεται στη μορφή:
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όπου Rl τα διανύσματα θέσης των γειτονικών ατόμων. Το k λαμβάνει τιμές μέσα στην 1η ζώνη Brillouin (βλ. Σχήμα 2.1). Η αναπαράσταση του διαγράμματος Ε(k) δεν είναι τόσο απλή, γιατί το k είναι τρισδιάστατο. Για αυτό το λόγο δίνονται τα διαγράμματα του Ε(k) κατά μήκος ενός άξονα συμμετρίας της ζώνης Brillouin που διέρχεται από το κέντρο της ζώνης. 


Στην πραγματικότητα η δομή των ενεργειακών ζωνών σε ένα ημιαγωγό είναι πιο περίπλοκη. Αυτό συμβαίνει γιατί οι συνήθεις ημιαγωγοί όπως Si, GaAs κτλ. δεν έχουν μόνο s ηλεκτρόνια στην εξωτερική τους στοιβάδα, π.χ. το Si έχει την ηλεκτρονική δομή 3s23p2 με 4 ηλεκτρόνια στην εξωτερική στοιβάδα. Επιπλέον οι ημιαγωγοί έχουν δύο άτομα ανά μοναδιαία κυψελίδα του πλέγματος Bravais. Παρά τις διαφορές αυτές τα παραπάνω συμπεράσματα γενικεύονται στην εξής απλή πρόταση: Για κάθε τροχιακό στα άτομα της μοναδιαίας κυψελίδας ενός κρυσταλλικού στερεού εμφανίζεται ένα κλάδος Ε(k), δηλαδή μια ενεργειακή ζώνη. Όταν τα άτομα βρίσκονται σε μεγάλη απόσταση οι ενεργειακές στάθμες παραμένουν διακριτές. Καθώς τα άτομα έρχονται σε κοντινή απόσταση παρατηρείται αλληλεπίδραση ανάμεσα στις ενεργειακές στάθμες με αποτέλεσμα τη δημιουργία ενεργειακών ζωνών. Οι ενεργειακές στάθμες των εσωτερικών ηλεκτρονίων παραμένουν αναλλοίωτες, αλλά οι στάθμες των εξωτερικών ηλεκτρονίων δίνουν περίπλοκες ενεργειακές στάθμες. 


Η δομή των ενεργειακών ζωνών καθορίζει τις ηλεκτρικές και οπτικές ιδιότητες του στερεού. Σημειώνουμε καταρχήν ότι μια άδεια ζώνη προφανώς δεν συνεισφέρει στην ηλεκτρική αγωγιμότητα, αλλά το ίδιο ισχύει και για μια πλήρως γεμάτη ζώνη. Σε ένα μέταλλο οι ενεργειακές ζώνες επικαλύπτονται με αποτέλεσμα τα ηλεκτρόνια να  καταλαμβάνουν τις επιτρεπτές στάθμες μέχρι κάποια ενέργεια Εf​  χωρίς να γεμίζουν τη ζώνη. Η υψηλή αγωγιμότητα των μετάλλων οφείλεται στο μεγάλο αριθμό ηλεκτρονίων που συμμετέχουν στην ηλεκτρική αγωγιμότητα. Σε ένα ημιαγωγό ή σε ένα μονωτή εμφανίζονται απαγορευμένες τιμές ενέργειας, δηλαδή σχηματίζονται ζώνες που χωρίζονται από ενεργειακό διάκενο. Για Τ=0 Κ υπάρχει μία ζώνη τελείως γεμάτη, ενώ η επόμενη ζώνη είναι άδεια με αποτέλεσμα να υπάρχει μηδενική αγωγιμότητα. Αν το ενεργειακό διάκενο ανάμεσα στις δύο ζώνες είναι μικρότερο από 3eV μιλάμε για ημιαγωγό, αλλιώς το υλικό χαρακτηρίζεται ως μονωτής. Η ζώνη που είναι τελείως γεμάτη στους 0 Κ ονομάζεται ζώνη σθένους Εv(k) και η αμέσως επόμενη ζώνη που είναι άδεια στους 0 Κ ονομάζεται ζώνη αγωγιμότητας Εc​(k). Για Τ>0 Κ ηλεκτρόνια μπορούν να περάσουν από τη ζώνη σθένους στη ζώνη αγωγιμότητας, αφήνοντας πίσω τους μια κενή θέση ή ως γνωστόν δημιουργώντας μια οπή στη ζώνη σθένους.  
 Οι οπτικές ιδιότητες επίσης ερμηνεύονται με βάση τη δομή των ενεργειακών ζωνών ενός ημιαγωγού. Για παράδειγμα ένας ημιαγωγός που παρουσιάζει ελάχιστο ζώνης αγωγιμότητας στο k=0, όπως το GaAs, (το μέγιστο της ζώνης σθένους είναι πάντα στο k=0) έχει άμεσο ενεργειακό διάκενο και για αυτό μπορεί να χρησιμοποιηθεί για εκπομπή φωτός. Αντίθετα σε άλλους ημιαγωγούς, όπως το Si, το ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας δεν είναι στο k=0. Τέτοιοι ημιαγωγοί με έμμεσο ενεργειακό διάκενο δεν βρίσκουν εύκολα εφαρμογή σε οπτικές διατάξεις. 

2.2 Θεώρημα ενεργού μάζας


Προχωράμε στη συνέχεια στον ορισμό της ενεργού μάζας για μία ενεργειακή ζώνη σε ένα ημιαγωγό. Η κίνηση ενός ελεύθερου ηλεκτρονίου περιγράφεται από την κλασική σχέση:
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όπου F η δύναμη που ασκείται στο ηλεκτρόνιο και v η ταχύτητα του σωματιδίου. Στόχος μας είναι να γράψουμε μια ανάλογη σχέση για τα ηλεκτρόνια μέσα στον κρύσταλλο. Αν θεωρήσουμε ένα ηλεκτρόνιο σε μια ζώνη Ε(k), η ταχύτητα ομάδας του κυματοπακέτου v δίνεται από τη σχέση:
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Παραγωγίζοντας ως προς το χρόνο προκύπτει ότι:
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                            (2.31)
Χρησιμοποιώντας τη γενική σχέση για την εξωτερική δύναμη που δέχονται τα ηλεκτρόνια στον κρύσταλλο:
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προκύπτει ότι:
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Αναλύοντας τη (2.33) σε συνιστώσες έχουμε ότι:
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Επομένως η (2.33) γράφεται στο μορφή:
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Ο τελεστής 
[image: image57.wmf]*
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 αποτελεί την ενεργό μάζα και αντικαθιστά την πραγματική μάζα του ηλεκτρονίου της κλασικής εξίσωσης (2.29). Η ενεργός μάζα είναι στη γενική περίπτωση συνάρτηση του κυματικού αριθμού k.

Κοντά στο ακρότατο μιας ενεργειακής ζώνης στο k=ko συνήθως γίνεται η εξής προσέγγιση:
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Η ενεργειακή ζώνη σε αυτή την περίπτωση θεωρείται παραβολική. Η ενεργός μάζα για μια κατεύθυνση i=x, y, z ορίζεται από τη σχέση:
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Για ένα ισοτροπικό υλικό με ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας στο k=(0,0,0), όπως το GaAs, μπορούμε να γράψουμε για την ενέργεια των ηλεκτρονίων κοντά στον πυθμένα της ζώνη αγωγιμότητας Εc:
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Αντίστοιχα για τις οπές στη ζώνη σθένους με μέγιστο Εv​ στο k=(0,0,0) γράφουμε ότι:
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Με την προσέγγιση ενεργού μάζας τα ηλεκτρόνια στον κρύσταλλο μπορούν να θεωρηθούν ως ελεύθερα με τη διαφορά ότι η μάζα του ηλεκτρονίου αντικαθίσταται από τη ενεργό μάζα. Η προσέγγιση ενεργού μάζας μπορεί να χρησιμοποιηθεί για να μελετηθεί η κβαντομηχανική συμπεριφορά των ηλεκτρονίων στον κρύσταλλο. Θεωρούμε ένα ηλεκτρόνιο σε ημιαγωγό υπό την επίδραση εξωτερικού δυναμικού V(r), το οποίο μπορεί να οφείλεται π.χ. σε εφαρμοζόμενο εξωτερικό ηλεκτρικό πεδίο ή στην παρουσία μιας ιονισμένης πρόσμιξης. Γράφουμε την εξίσωση Schrödinger σε μία διάσταση για λόγους απλότητας:
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Ο όρος Ηcr αντιστοιχεί στο δυναμικού του ιδανικού κρυστάλλου. Θεωρούμε γνωστές τις λύσεις της εξίσωσης Schrödinger για τον τέλειο κρύσταλλο:
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Ο δείκτης n αναφέρεται στις ενεργειακές ζώνες και k είναι ο κυματικός αριθμός των ηλεκτρονίων. Η κυματοσυνάρτηση Ψ(χ) του συστήματος με τη διαταραχή V(x) μπορεί να γραφεί σε μορφή αναπτύγματος των Φnk, δηλαδή:
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όπου 
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οι άγνωστοι συντελεστές. Στο παραπάνω ανάπτυγμα έχουμε άθροισμα σε όλες τις ενεργειακές ζώνες και ολοκλήρωση στην πρώτη ζώνη Brillouin. Η βασική προϋπόθεση για την ανάλυση που ακολουθεί είναι ότι η διαταραχή V μεταβάλλεται αργά σε σχέση με το κρυσταλλικό δυναμικό.

Πριν γίνει αντικατάσταση του αναπτύγματος της (2.42) στην πλήρη εξίσωση Schrödinger (2.40) μπορούν να γίνουν κάποιες σημαντικές προσεγγίσεις. Καταρχήν θεωρούμε ότι στη λύση Ψ(χ) συνεισφέρουν κυματοσυναρτήσεις μόνο από μία ζώνη n. Για ηλεκτρόνια στη ζώνη αγωγιμότητας θεωρούμε ότι το εξωτερικό δυναμικό δεν μπορεί να προκαλέσει μεταβάσεις σε άλλες ζώνες, άρα αγνοούμε το άθροισμα ως προς τις ζώνες n. Η δεύτερη προσέγγιση είναι ότι μόνο ένας μικρός αριθμός k συνεισφέρει στο ολοκλήρωμα του αναπτύγματος (2.42). Για ηλεκτρόνια κοντά στον πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας στο k=0 μόνο μια μικρή περιοχή γύρω από το k=0 θα συνεισφέρει στο ολοκλήρωμα. Επομένως οι συναρτήσεις Bloch Φnk γράφονται στη μορφή:
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Θεωρήσαμε δηλαδή ότι η μεταβολή ως προς k οφείλεται κυρίως στον όρο exp(jkx). Με αυτές τις προσεγγίσεις η κυματοσυνάρτηση Ψ(χ) γράφεται στη μορφή:
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                   (2.44)

όπου φn(x) o αντίστροφος μετασχηματισμός Fourier του συντελεστή 
[image: image70.wmf]n

(k)

j

%

. Συμπεραίνουμε ότι η κυματοσυνάρτηση του συστήματος με τη διαταραχή γράφεται ως γινόμενο της συνάρτησης Bloch στο ακρότατο της ζώνης επί μια περιβάλλουσα συνάρτηση φn. Έχουμε υποθέσει ότι το
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 γίνεται αμελητέο για τιμές του k μακριά από το μηδέν ή ισοδύναμα το φn(χ) μεταβάλλεται αργά στο χώρο.  


Στη συνέχεια αντικαθιστούμε την απλοποιημένη μορφή του Ψ(χ) της (2.44) στην εξίσωση Schrödinger (2.40) οπότε προκύπτει ότι:
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Αναλύουμε στη συνέχεια τον όρο Ηcr​··Ψ(χ) ώστε να απαλείφει το κρυσταλλικό δυναμικό Ηcr. Από το ανάπτυγμα της (2.42) σε μία ζώνη έχουμε:
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Χρησιμοποιούμε την προσεγγιστική σχέση (2.43) για τα Φnk​:
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                            (2.47)
Αν θεωρήσουμε ισοτροπικό υλικό με παραβολικές ενεργειακές ζώνες μπορούμε να αντικαταστήσουμε την έκφραση ενεργού μάζας της (2.38) για τις ενεργειακές στάθμες εn(k). H (2.47) συνεπώς γράφεται:
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                       (2.48)

Χρησιμοποιώντας την ιδιότητα του μετασχηματισμού Fourier καταλήγουμε στην έκφραση:
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Αντικαθιστώντας στη (2.45) προκύπτει η εξίσωση Schrödinger με την προσέγγιση ενεργού μάζας σε μία διάσταση:
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                    (2.50)
Στην εξίσωση ενεργού μάζας άγνωστη ποσότητα είναι η περιβάλλουσα κυματοσυνάρτηση φn(x), ενώ οι επιτρεπτές ενεργειακές στάθμες μετρώνται από το ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας. Η εξίσωση ενεργού μάζας είναι ίδια με την εξίσωση Schrödinger για ελεύθερα ηλεκτρόνια με τη διαφορά ότι η ενεργός μάζα αντικαθιστά την πραγματική μάζα των ηλεκτρονίων. Η δομή της ενεργειακής ζώνης του ημιαγωγού λαμβάνεται υπόψη μέσω της ενεργού μάζας mn*. 


Για ένα ισοτροπικό υλικό σε τρεις διαστάσεις και κοντά στον πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας Εc η εξίσωση ενεργού μάζας γενικεύεται:
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                           (2.51)
Αντίστοιχα για καταστάσεις κοντά στην κορυφή της ζώνης σθένους γράφεται η εξίσωση:
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Η εξίσωση ενεργού μάζας μπορεί να γραφεί σε πιο γενική μορφή με χρήση του τελεστή ενεργού μάζας της εξίσωσης (2.35). Για μια ζώνη με ακρότατο στο k=ko έχουμε:
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                 (2.53)

Η προσέγγιση ενεργού μάζας είναι πολύ χρήσιμη στη μελέτη διατάξεων ετεροεπαφών. Θεωρούμε το παράδειγμα ενός λεπτού στρώματος GaAs, το οποίο περιβάλλεται από στρώματα Al0.3Ga0.7As μεγάλου πάχους. Το GaAs έχει μικρότερο ενεργειακό διάκενο με αποτέλεσμα τη δημιουργία ενός κβαντικού πηγαδιού για τα ηλεκτρόνια στη ζώνη αγωγιμότητας του GaAs. Αντίστοιχα στη ζώνη σθένους δημιουργείται ένα πηγάδι για τις οπές. Σημειώνεται ότι η ανάλυση για τις οπές είναι ίδια με τη διαφορά ότι οι ενεργειακές στάθμες στη ζώνη σθένους μετρώνται ανάποδα. Η μορφή των ενεργειακών ζωνών για αυτή τη διάταξη φαίνεται στο σχήμα 2.2. Με Εc(z) συμβολίζουμε το ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας και με Εv(z) το μέγιστο της ζώνης σθένους.
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 Η εξίσωση ενεργού μάζας κατά τη διεύθυνση z για τη ζώνη αγωγιμότητας είναι:
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Οι ενεργειακές στάθμες στο δεξί μέλος της παραπάνω εξίσωσης μετρώνται από τον πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας στο GaAs. Ο όρος Εc(z) αντιστοιχεί στο πηγάδι δυναμικού λόγω της ασυνέχειας στη ζώνη αγωγιμότητας. Τα ηλεκτρόνια μέσα στο πηγάδι είναι εγκλωβισμένα κατά τη διεύθυνση z και ελεύθερα να κινηθούν κατά τις διευθύνσεις χ και y. Λύνοντας την εξίσωση (2.54) υπολογίζονται οι επιτρεπτές ενεργειακές στάθμες Εe,ne. Αν και το φράγμα δυναμικού δεν είναι αρκετά μεγάλο δηλ. ΔΕc=0.2-0.3 eV, μια πρώτη προσέγγιση είναι να χρησιμοποιήσουμε τις σχέσεις για πηγάδι δυναμικού με άπειρο βάθος. Σε αυτή την περίπτωση έχουμε:
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όπου d το πλάτος του πηγαδιού. Αντίστοιχα στη ζώνη σθένους οι επιτρεπτές ενεργειακές στάθμες προσεγγίζονται από τη σχέση: 
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Η θέση των ενεργειακών σταθμών καθορίζει τις οπτικές ιδιότητες μιας τέτοιας διάταξης. Οπτική απορρόφηση συμβαίνει με τη μετάβαση ενός ηλεκτρονίου από τη ζώνη σθένους στη ζώνη αγωγιμότητας. Σε ένα ομοιογενές δείγμα GaAs οπτική απορρόφηση παρατηρείται για συχνότητες ћω>Εg (GaAs). Στην περίπτωση του κβαντικού πηγαδιού απορρόφηση μπορεί να συμβεί μόνο για σε συχνότητες ћω>Εe1- Εh1, αφού δεν υπάρχουν μικρότερες διαθέσιμες στάθμες. Μπορεί να δειχθεί ότι ισχυρή πιθανότητα μετάβασης υπάρχει μόνο ανάμεσα σε αντίστοιχες καταστάσεις στη ζώνη σθένους και στη ζώνη αγωγιμότητας, δηλαδή για n=ne=nh. Επομένως απορρόφηση θα παρατηρηθεί στις συχνότητες:
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                             (2.57) 
Στην πράξη η θέση των ενεργειακών σταθμών μπορεί να επιβεβαιωθεί πειραματικά από το φάσμα φωταύγειας (PL – Photoluminescence). Σε ένα τέτοιο πείραμα το δείγμα φωτίζεται με συχνότητες ћω>Εg (GaAs). Αυτό έχει ως αποτέλεσμα τη διέγερση ηλεκτρονίων από τη ζώνη σθένους στη ζώνη αγωγιμότητας. Στη συνέχεια τα ηλεκτρόνια επιστρέφουν στη ζώνη σθένους (λόγω επανασύνδεσης με μια οπή) με αποτέλεσμα την εκπομπή φωτός. Το φάσμα PL εκπομπής του δείγματος  θα έχει κορυφές στις επιτρεπτές μεταβάσεις ћωn. Μια παρόμοια διάταξη κβαντικού πηγαδιού εξετάζεται στο κεφάλαιο 4. 

2.3 Πυκνότητα καταστάσεων και υπολογισμός συγκέντρωσης φορέων αγωγιμότητας

Έχοντας αναφερθεί στη δημιουργία ενεργειακών ζωνών σε ένα ημιαγωγό, εξετάζουμε τον προσδιορισμό του αριθμού των φορέων σε μια ζώνη. Η πυκνότητα καταστάσεων g(E) σε μία ζώνη ορίζεται ως ο αριθμός των ενεργειακών καταστάσεων ανά μονάδα ενέργειας και ανά μονάδα όγκου. Ο αριθμός καταστάσεων ανά μονάδα όγκου θα είναι επομένως dN(E)=g(E)dE. Στον τρισδιάστατο χώρο των k ο αριθμός των καταστάσεων σε ένα όγκο dk είναι ίσος με (V/8π3)· dk, όπου V ο όγκος του δείγματος. Επομένως μπούμε να γράψουμε ότι:
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Η ολοκλήρωση γίνεται στον όγκο ανάμεσα στις επιφάνειες με ενέργεια Ε και Ε+dE στο χώρο των k. Η απόσταση ανάμεσα στις επιφάνειες Ε και Ε+dE στο σημείο k είναι ίση με 
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. Η πυκνότητα καταστάσεων γράφεται επομένως στη μορφή:
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όπου έχουμε επιφανειακό ολοκλήρωμα στην επιφάνεια Ε(k)=E. Ο ακριβής υπολογισμός του g(E) απαιτεί επομένως τη λεπτομερή γνώση του Ε(k). Ο υπολογισμός απλοποιείται σημαντικά αν χρησιμοποιήσουμε την προσέγγιση ενεργού μάζας για ενέργειες κοντά στο ακρότατο της ζώνης. Αν λοιπόν θεωρήσουμε για τη ζώνη αγωγιμότητας ενός ημιαγωγού ότι 
[image: image89.wmf]22*

n

E()/2m

=

kk

h

οι επιφάνειες σταθερής ενέργειας είναι σφαίρες στο χώρο των k. Ο αριθμός των καταστάσεων στο σφαιρικό κέλυφος ανάμεσα στις σφαίρες με ακτίνα k και k+dk θα είναι ίσος με:
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Λαμβάνοντας υπόψη την παραβολική σχέση Ε(k) και με λίγες πράξεις προκύπτει ότι:
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                                               (2.61)
Ο δείκτης 3D προστέθηκε για να δείξει ότι η πυκνότητα καταστάσεων ισχύει για ηλεκτρόνια σε ιδανικό και θεωρητικά άπειρο κρύσταλλο. Ο αριθμός των φορέων ανά μονάδα όγκου σε μία ζώνη του ημιαγωγού μπορεί να υπολογιστεί από το ολοκλήρωμα:
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Ο παράγοντας 2 προστίθεται για να συμπεριληφθεί το spin των ηλεκτρονίων, δηλαδή το γεγονός ότι κάθε επιτρεπτή ενεργειακή στάθμη μπορεί να καταληφθεί από δύο ηλεκτρόνια με αντίθετο spin. Η συνάρτηση f(E,Ef,T) εκφράζει την πιθανότητα κατάληψης μιας στάθμης σε Ε σε θερμοκρασία Τ και αντιστοιχεί στην κατανομή Fermi-Dirac.


H πυκνότητα καταστάσεων μπορεί να οριστεί δύο διαστάσεις ή και σε μία διάσταση, όταν δηλαδή έχουμε ηλεκτρόνια εγκλωβισμένα σε μία ή δύο διαστάσεις. Θεωρούμε για παράδειγμα ηλεκτρόνια σε ένα κβαντικό πηγάδι σαν αυτό του σχήματος 2.2. Τα ηλεκτρόνια είναι εγκλωβισμένα κατά τη διεύθυνση z και ελεύθερα να κινηθούν ως προς x και y. Αν Εn είναι οι επιτρεπτές ενεργειακές στάθμες που υπολογίζονται από τη μονοδιάστατη εξίσωση Schrödinger, τότε η συνολική ενέργεια των ηλεκτρονίων μπορεί να προσεγγιστεί από τη σχέση:
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Αυτό σημαίνει ότι δημιουργούνται υπο-ζώνες μέσα στην ενεργειακή ζώνη του ημιαγωγού. Για να υπολογίσουμε τη συγκέντρωση φορέων σε μια στάθμη Εn πρέπει να οριστεί η δισδιάστατη πυκνότητα καταστάσεων. Ο αριθμός καταστάσεων ανά μονάδα όγκου στο δισδιάστατο χώρο των k είναι ίσος με 1/4π2. Ο αριθμός καταστάσεων σε ένα δακτύλιο με πάχος dk, είναι:
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Αντικαθιστώντας το k συναρτήσει του Ε για παραβολικές ζώνες, η δισδιάστατη πυκνότητα καταστάσεων υπολογίζεται:
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 Αν ληφθεί υπόψη η συνεισφορά όλων των σταθμών Εn στον αριθμό των φορέων, η πυκνότητα καταστάσεων γράφεται:
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όπου Θ(χ) η βηματική συνάρτηση. 

Τέλος υπάρχει η περίπτωση να έχουμε ηλεκτρόνια εγκλωβισμένα σε δύο διευθύνσεις y, z και ελεύθερα να κινηθούν ως προς χ. Αυτό έχει και πάλι ως αποτέλεσμα τη δημιουργία υπο-ζωνών μέσα στην ενεργειακή ζώνη του ημιαγωγού. Για τη μονοδιάστατη πυκνότητα καταστάσεων αντίστοιχα έχουμε:
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από την οποία προκύπτει ότι:
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Στη συνέχεια εξετάζουμε τις σχέσεις υπολογισμού της συγκέντρωσης ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας (αντίστοιχες είναι οι εκφράσεις για οπές). Για τον υπολογισμό της συγκέντρωσης ηλεκτρονίων σε μια ενεργειακή ζώνη είναι απαραίτητο να γνωρίζουμε την πυκνότητα των ενεργειακών καταστάσεων και τη πιθανότητα κατάληψης τους. Η πιθανότητα κατάληψης μιας στάθμης Ε από ηλεκτρόνιο στη θερμοκρασία Τ δίνεται από την κατανομή Fermi-Dirac:
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όπου ΕF η στάθμη Fermi για το υλικό.

Θεωρούμε αρχικά ένα δείγμα ημιαγωγού το οποίο εκτείνεται στο άπειρο και προς τις τρεις κατευθύνσεις x, y και z. Η απλούστερη προσέγγιση που συνήθως χρησιμοποιείται στη μελέτη των ηλεκτρονικών διατάξεων είναι να θεωρήσουμε τα ηλεκτρόνια στη ζώνη αγωγιμότητας ως ελεύθερα με μάζα ίση με την ενεργό μάζα. Με αυτή την προσέγγιση η πυκνότητα καταστάσεων ανά μονάδα ενέργειας και ανά μονάδα όγκου υπολογίζεται από τη σχέση (2.61). Η συγκέντρωση ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας δίνεται από τη σχέση (2.62) και γράφεται στη μορφή:
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όπου ο πυθμένας της ζώνης αγωγιμότητας είναι το μηδέν της ενέργειας. Χρησιμοποιώντας την προσέγγιση Boltzmann, δηλαδή ότι 1<<exp[(E-EF)/kBT] καταλήγουμε στη γνωστή εκθετική έκφραση για τη συγκέντρωση ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας: 
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Αντίστοιχη έκφραση προκύπτει και για τη συγκέντρωση οπών στη ζώνη σθένους. Στην περίπτωση ισχυρά νοθευμένου ημιαγωγού η προσέγγιση Boltzmann δεν είναι ακριβής και πρέπει να χρησιμοποιηθεί η γενικότερη έκφραση κατανομής Fermi-Dirac για τα ηλεκτρόνια:
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(2.72)
όπου F1/2 το ολοκλήρωμα Fermi-Dirac τάξης 1/2: 
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(2.73)
το οποίο πρέπει να υπολογιστεί αριθμητικά ή από προσεγγιστική αναλυτική έκφραση.

Θεωρούμε την περίπτωση στην οποία έχουμε δείγμα άπειρο ως προς y, z αλλά με πεπερασμένο μήκος ως προς x, το οποίο είναι μικρότερο της μέσης ελεύθερης διαδρομής. Λύνοντας την εξίσωση Schrödinger στη διάσταση x προκύπτουν οι ενεργειακές καταστάσεις Εi και οι αντίστοιχες κυματοσυναρτήσεις φi. Στην πραγματικότητα όμως υπάρχουν περισσότερες ενεργειακές στάθμες, οι οποίες οφείλονται στην ελεύθερη κίνηση των ηλεκτρονίων κατά τις διευθύνσεις y και z. Χρησιμοποιούμε λοιπόν την δισδιάστατη πυκνότητα καταστάσεων, η οποία προκύπτει αν θεωρήσουμε ηλεκτρόνια ελεύθερα να κινούνται σε ένα επίπεδο και δίνεται από τη σχέση (2.65).             

Στην περίπτωση επομένως που θεωρούμε κβαντισμένη την μία διεύθυνση x και άπειρες τις y, z η συγκέντρωση ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας είναι:
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και μετά από πράξεις προκύπτει η έκφραση:
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                                        (2.75)                 


Τέλος υπάρχει η περίπτωση να έχουμε κβαντισμένες τις δύο διευθύνσεις x, y και άπειρο μήκος κατά τη διεύθυνση z. Από τη λύση της εξίσωσης Schrödinger σε δύο διαστάσεις προκύπτουν οι ενεργειακές στάθμες Εi,j και οι κυματοσυναρτήσεις φi,j (έχουμε δύο ανεξάρτητους δείκτες γιατί η εξίσωση λύνεται σε δύο διαστάσεις). Η μονοδιάστατη πυκνότητα καταστάσεων προκύπτει αν θεωρήσουμε ηλεκτρόνια που κινούνται ελεύθερα μόνο σε μία διάσταση δίνεται από την εξίσωση (2.68). Η πυκνότητα ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας υπολογίζεται επομένως από το ολοκλήρωμα:
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όπου F-1/2 το ολοκλήρωμα Fermi-Dirac τάξης -1/2: 
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Η λύση της εξίσωσης Schrödinger σε τρεις διαστάσεις θα έδινε την πιο ολοκληρωμένη αντιμετώπιση για τον υπολογισμό του φορτίου σε μια ηλεκτρονική διάταξη. Όμως λόγω της πρακτικής δυσκολία και επειδή στις περισσότερες περιπτώσεις κάτι τέτοιο είναι περιττό, χρησιμοποιούμε μία από τις παραπάνω προσεγγίσεις. 
2.4 Κβαντομηχανικά φαινόμενα

Η εμφάνιση διατάξεων με πολύ μικρές (νανομετρικές) διαστάσεις επιβάλει τη χρήση κβαντομηχανικών εργαλείων προσομοίωσης. Τα μοντέλα που βασίζονται στις εξισώσεις Maxwell (συνήθως απαιτείται λύση μόνο της εξίσωσης Poisson) και στην εξίσωση Boltzmann (ή κάποιας απλοποιημένης μορφής της όπως είδαμε στην προηγούμενη ενότητα) χαρακτηρίζονται ως ημικλασικά. Τα ηλεκτρόνια θεωρούνται μεν ως κλασικά σωματίδια, τα οποία κινούνται στον κρύσταλλο υπό την επίδραση εξωτερικού ηλεκτρικού πεδίου, αλλά η δομή των ενεργειακών ζωνών και οι μηχανισμοί σκέδασης προσδιορίζονται από κβαντομηχανικούς υπολογισμούς. Το σημαντικότερο χαρακτηριστικό μήκος για μια ημιαγώγιμη διάταξη είναι το μήκος κύματος de Broglie των ηλεκτρονίων:
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          (2.78)

όπου Ε η ενέργεια του ηλεκτρονίου. Σε ημιαγώγιμες διατάξεις με κρίσιμες διαστάσεις της τάξης του μήκους κύματος de Broglie λ η ημικλασική περιγραφή δεν επαρκεί για να αναπαράγει τα ηλεκτρικά χαρακτηριστικά της διάταξης. Σε αυτή την περίπτωση απαιτείται θεωρητικά μια θεωρία κβαντικής μεταφοράς φορτίου.


Μέχρι σήμερα δεν υπάρχει κάποιο μοντέλο κβαντικής μεταφοράς φορτίου, το οποίο να μπορεί να ενσωματωθεί εύκολα σε ένα πρόγραμμα αριθμητικής προσομοίωσης. Για ένα σύνολο κβαντικών εξισώσεων μεταφοράς φορτίου που θα μπορούσε να χρησιμοποιηθεί στην προσομοίωση σύνθετων διατάξεων παραπέμπουμε στο [6]. Σε κάθε περίπτωση μια τέτοια λύση θα ήταν ιδιαίτερα απαιτητική σε υπολογιστικό φόρτο, ενώ δεν φαίνεται να είναι απαραίτητη για τη μελέτη ακόμα και των πιο σύγχρονων ηλεκτρονικών διατάξεων. 


Στην πράξη τα κβαντομηχανικά φαινόμενα λαμβάνονται υπόψη σε ένα πρόγραμμα προσομοίωσης κάνοντας τις απαραίτητες προσεγγίσεις και εισάγοντας κάποιες τροποποιήσεις σε ένα ημικλασικό πρόγραμμα προσομοίωσης. Δύο είναι τα βασικά κβαντομηχανικά φαινόμενα που συνήθως πρέπει να αντιμετωπιστούν στη μελέτη μιας σύγχρονης ημιαγώγιμης διάταξης:


Το πρώτο είναι ο κβαντικός περιορισμός των φορέων αγωγιμότητας σε στρώμα συσσώρευσης φορέων ή σε κβαντικό πηγάδι. Ο χωρικός περιορισμός των ηλεκτρονίων σε νανομετρικές διαστάσεις έχει ως αποτέλεσμα την εμφάνιση διακριτών ενεργειακών σταθμών μέσα στη ζώνη αγωγιμότητας (υποζώνες ή sub-bands) τις οποίες καταλαμβάνουν τα ηλεκτρόνια. Για να υπολογιστεί η συγκέντρωση φορέων σε αυτή την περίπτωση πρέπει να ληφθούν υπόψη οι ενεργειακές στάθμες και οι αντίστοιχες κυματοσυναρτήσεις. 


Το δεύτερο φαινόμενο που μπορεί να επιδράσει σημαντικά στη λειτουργία μιας ημιαγώγιμης διάταξης είναι το φαινόμενο της σήραγγας (tunneling). Ηλεκτρόνια που συναντούν ένα φράγμα δυναμικού με ύψος μεγαλύτερο από την ενέργεια τους έχουν πιθανότητα να περάσουν μέσα από το φράγμα και έτσι να συνεισφέρουν στο ρεύμα στη διάταξη. Αυτό είναι συνέπεια της κυματικής φύσης των ηλεκτρονίων. Για παράδειγμα σε ένα MOSFET με πολύ λεπτό πάχους στρώμα SiO2 μπορεί να εμφανιστεί σημαντικό ρεύμα στην πύλη. Αυτό το ρεύμα λόγω του κβαντικού φαινομένου σήραγγας δεν προβλέπεται από τις κλασικές εξισώσεις ολίσθησης-διάχυσης ή θερμιονικής εκπομπής οπότε απαιτείται κάποια διόρθωση. 


Ο κυριότερος τρόπος μελέτης τέτοιων φαινομένων είναι η επίλυση της εξίσωσης Schrödinger για τη διάταξη που μας ενδιαφέρει.  Χρησιμοποιούμε το θεώρημα της ενεργού μάζας (effective mass theorem), το οποίο μας επιτρέπει να γράψουμε τη στατική εξίσωση του Schrödinger αγνοώντας το κρυσταλλικό δυναμικό. Η προσέγγιση αυτή ισχύει για ηλεκτρόνια κοντά στο πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας και για ασθενές εξωτερικό δυναμικό, το οποίο μεταβάλλεται αργά σε σχέση με το κρυσταλλικό δυναμικό. Τα ηλεκτρόνια περιγράφονται από κυματοσυνάρτηση της μορφής:
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          (2.79)

H χωρική εξάρτηση της Φ προκύπτει στη απλούστερη περίπτωση από την εξίσωση Schrödinger με την προσέγγιση ενεργού μάζας. Η χρονική εξάρτηση περιγράφεται από τη σχέση: 
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. Στην πιο απλή της μορφή για ισοτροπικό υλικό (όπως το GaAs) η εξίσωση ενεργού μάζας γράφεται ως εξής: 
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Το συνολικό δυναμικό των ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας Vtot δίνεται από τη σχέση:    
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Η βασικότερη συνεισφορά είναι το ηλεκτροστατικό δυναμικό Ψ που υπολογίζεται από την εξίσωση Poisson (2.13). Ο όρος ΔΕc αντιστοιχεί σε ασυνέχειες της ζώνης αγωγιμότητας λόγω αλλαγής του υλικού άρα και της ηλεκτρονικής συγγένειας. Το δυναμικό Ψim​ είναι το δυναμικό κατοπτρισμού για την περίπτωση στην οποία έχουμε μεταβλητή διηλεκτρική σταθερά. Τέλος ο όρος Ψex περιγράφει την αλληλεπίδραση των ηλεκτρονίων.     

Η κυματοσυνάρτηση φ(r) είναι η περιβάλλουσα της πραγματικής κυματοσυνάρτησης, η οποία έχει τη μορφή ψ(r)= φ(r) (u(r), όπου u(r) το περιοδικό μέρος της συνάρτησης Bloch για τα ηλεκτρόνια στη ζώνη αγωγιμότητας. Η περιβάλλουσα συνάρτηση φ(r) περιλαμβάνει την επίδραση του εξωτερικού δυναμικού Vtot. Η παρουσία του κρυσταλλικού δυναμικού υπεισέρχεται στην εξίσωση μέσω της ενεργού μάζας m* (m*=0.067·me για το GaAs). Η ενέργεια στο δεξί μέλος της εξίσωσης μετράται από το ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας Ε(ko). Η παραπάνω εξίσωση είναι θεμελιώδης για τη μελέτη και κατανόηση κβαντομηχανικών φαινομένων σε πολλές ηλεκτρονικές διατάξεις.
Η κυματοσυνάρτηση φ(r) και συγκεκριμένα η ποσότητα 
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 εκφράζει την πιθανότητα εύρεσης του ηλεκτρονίου στη θέση r. H σχέση κανονικοποίησης για το φ(r) προκύπτει από την εξίσωση:
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δηλαδή η πιθανότητα εύρεσης του ηλεκτρονίου σε οποιοδήποτε σημείο του χώρου πρέπει να είναι ίση με 1. 


Με βάση τα παραπάνω και αν είναι γνωστό το ηλεκτροστατικό δυναμικό Ψ (από την εξίσωση Poisson ή από κάποια άλλη προσέγγιση) μπορούμε να λύσουμε το πρόβλημα ιδιοτιμών της (2.63). Η λύση μπορεί να γίνει σε μία, δύο ή τρεις διαστάσεις. Συγκεκριμένα για ηλεκτρόνια εγκλωβισμένα σε μία διεύθυνση και ελεύθερα να κινηθούν στις άλλες δύο αρκεί η λύση στη μία διεύθυνση. Η εξίσωση Schrödinger λύνεται μέσα στο χώρο όπου τα ηλεκτρόνια είναι εγκλωβισμένα και συνήθως θεωρούμε ότι η κυματοσυνάρτηση μηδενίζεται στα όρια της περιοχής αυτής. Για αυθαίρετη μορφή του δυναμικού κάποια αριθμητική μέθοδος επίλυσης της (2.63) είναι απαραίτητη. Από τη λύση (έστω κατά τη διεύθυνση z) προκύπτουν οι ενεργειακές στάθμες Εi και οι αντίστοιχες κυματοσυναρτήσεις φi(z). Τα ηλεκτρόνια είναι ελεύθερα να κινηθούν κατά τις διευθύνσεις χ και y οπότε η συνολική του ενέργεια θα είναι: 
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. Η συγκέντρωση ηλεκτρονίων θα δίνεται από τη σχέση (2.75). 
Το εξωτερικό δυναμικό που προκύπτει λοιπόν από την εξίσωση Poisson για μια διάταξη συνδέεται με την κατανομή φορτίου μέσω της εξίσωσης Schrödinger. Η αυτοσυνεπής (self-consistent) επίλυση του συστήματος Poisson και Schrödinger χρησιμοποιείται για τον υπολογισμό της συγκέντρωσης φορτίου σε πολλές διατάξεις. Ο αλγόριθμος αυτοσυνεπούς επίλυσης του συστήματος περιγράφεται στην ενότητα 5.7 για μια ετεροεπαφή δύο ημιαγωγών που ελέγχεται από επαφή Schottky. 

Απομένει η μοντελοποίηση του φαινομένου σήραγγας σε μια ημιαγώγιμη διάταξη. Συνήθως αυτό γίνεται εισάγοντας κάποια διόρθωση στις κλασικές εξισώσεις μεταφοράς φορτίου. Έχοντας λύσει την εξίσωση Schrödinger στην περιοχή που μας ενδιαφέρει το ρεύμα σήραγγας μπορεί να υπολογιστεί με διάφορες προσεγγίσεις. Δε θα δώσουμε εδώ περισσότερες λεπτομέρειες απλά θα αναφέρουμε ονομαστικά μερικές άλλες προσεγγιστικές μεθόδους όπως τροποποίηση του μοντέλου θερμιονικής εκπομπής με χρήση της μεθόδου WKB, με τη χρήση συναρτήσεων Green ή μέσω της εξίσωσης Wigner. Η εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης μπορεί επίσης να τροποποιηθεί ώστε να συμπεριλάβει κβαντικά φαινόμενα. Αυτή η μέθοδος είναι γνωστή ως μέθοδος κλίσης των συγκεντρώσεων (Density-gradient method).  
Κεφάλαιο 3
Μεταφορά Φορτίου σε ημιαγωγούς και φυσική μοντελοποίηση 

3.1 Ηλεκτρομαγνητική ανάλυση       

Η μεταφορά φορτίου σε ένα ημιαγωγό πρέπει να υπακούει στις εξισώσεις Maxwell. Στη διαφορική τους μορφή οι εξισώσεις Maxwell γράφονται:
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όπου F και Η η ένταση του ηλεκτρικού και μαγνητικού πεδίου αντίστοιχα. Με J συμβολίζουμε με την πυκνότητα ρεύματος και με ρ τη χωρική συγκέντρωση φορτίου. Τα διανύσματα D και Β είναι η διηλεκτρική μετατόπιση και η μαγνητική επαγωγή.


Συνήθως στην προσομοίωση μιας ημιαγώγιμης ηλεκτρονικής διάταξης δεν απαιτείται πλήρης επίλυση των εξισώσεων Maxwell, αλλά μόνο ενός υποσυνόλου τους. Αν εφαρμόσουμε το συντελεστή (( στην εξίσωση (3.2) και σε συνδυασμό με την (3.3) προκύπτει ότι:
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Αυτή είναι η γενική μορφή της εξίσωσης συνέχειας, εκφράζει δηλαδή την αρχή διατήρησης του φορτίου. Θα δούμε στην ενότητα 3.2.4 τη μορφή της εξίσωσης συνέχειας για οπές και ηλεκτρόνια σε μια διάταξη.


Στη συνέχεια εξετάζουμε τη σχέση ανάμεσα ο ηλεκτρικό πεδίο Ε, το ηλεκτροστατικό δυναμικό Ψ και τη συγκέντρωση φορτίου ρ. Ορίζουμε το μαγνητικό διανυσματικό δυναμικό  Α από τη σχέση:
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μαζί με τη συνθήκη Lorenz:



[image: image122.wmf]t

¶Y

Ñ×=-me×

¶

A

  







  (3.7)
Με αντικατάσταση στην (3.1) προκύπτει ότι: 
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Από την παραπάνω σχέση συμπεραίνουμε ότι θα υπάρχει βαθμωτή συνάρτηση Ψ τέτοια ώστε να ισχύει η σχέση:
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Αυτή είναι και η σχέση ορισμού του ηλεκτροστατικού δυναμικού. 


Η σχέση ανάμεσα στη διηλεκτρική μετατόπιση D και το ηλεκτρικό πεδίο Ε εξαρτάται από τις ιδιότητες του υλικού. Αν θεωρήσουμε ένα γραμμικό και ισοτροπικό υλικό με διηλεκτρική επιτρεπτότητα εr ισχύει ότι:
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          (3.10) 
Με αντικατάσταση των (3.9) και (3.8) στην (3.3) προκύπτει ότι: 
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(3.11)

Για συχνότητες κάτω από το οπτικό φάσμα (<1011 Ηz) μπορεί να δειχθεί μέσω της (3.7) ότι o ο πρώτος όρος της (3.11) που είναι ανάλογος του (·Α είναι αμελητέος. Αν το δείγμα του ημιαγωγού είναι ομοιογενές οπότε έχουμε και σταθερό εr προκύπτει η εξίσωση Poisson στη γνώριμη της μορφή:
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Η εξίσωση (3.12) ισχύει βέβαια χωρίς καμία  προσέγγιση για την ηλεκτροστατική περίπτωση. Για να μελετήσουμε επομένως τη στατική κατανομή φορτίου στη διάταξη πρέπει να λύσουμε την εξίσωση Poisson, η οποία συνδέει την κατανομή φορτίου με το ηλεκτροστατικό δυναμικό. Υπό στατικές συνθήκες ισχύει βέβαια ότι Ε=-(Ψ. Αν αντικαταστήσουμε στη (3.12) τη συγκέντρωση φορτίου σε ένα ημιαγωγό λαμβάνοντας υπόψη τη συγκέντρωση ιονισμένων προσμίξεων, οπών και ηλεκτρονίων έχουμε: 
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                                    (3.13)
όπου p,n η συγκέντρωση οπών και ηλεκτρονίων, ΝD+, ΝA- η συγκέντρωση ιονισμένων δοτών και αποδεκτών. Αυτή είναι και η πιο χρήσιμη μορφή της εξίσωσης Poisson για την προσομοίωση ημιαγώγιμων ηλεκτρονικών διατάξεων.
Τονίζουμε ότι το δυναμικό Ψ είναι το «εξωτερικό» δυναμικό που οφείλεται στο χωρικό φορτίο και στις τάσεις που εφαρμόζουμε στη διάταξη εξωτερικά. Στο δυναμικό αυτό δεν υπολογίζεται βέβαια το δυναμικό των πυρήνων και των ηλεκτρονίων του ημιαγωγού. Για ένα ομοιογενή ημιαγωγό (bulk) το δεξί μέλος της εξίσωσης Poisson είναι ίσο με μηδέν, αφού ισχύει ότι ΝD++p=ΝA-+n προκειμένου ο ημιαγωγός να είναι ηλεκτρικά ουδέτερος. Στις διατάξεις όμως που μας ενδιαφέρουν, λόγω της μεταφοράς φορτίου που λαμβάνει χώρα, ο ημιαγωγός δεν είναι ηλεκτρικά ουδέτερος σε κάθε σημείο. Αυτό το «επιπλέον» χωρικό φορτίο είναι το δεξί μέλος της εξίσωσης Poisson. 
3.2 Εξίσωση Boltzmann και προσεγγίσεις
Σε αυτή την ενότητα εξετάζονται οι  βασικές εξισώσεις που περιγράφουν με κλασικό τρόπο τη μεταφορά φορτίου σε έναν ημιαγωγό. Αυτό σημαίνει ότι οι φορείς αγωγιμότητας (οπές και ηλεκτρόνια) θεωρούνται ως κλασικά σωματίδια. Θα αναφερθούμε σε κβαντικά φαινόμενα στην επόμενη ενότητα.
3.2.1 Εξίσωση Boltzmann


Η πιο θεμελιώδης εξίσωση μεταφοράς φορτίου σε μια ημιαγώγιμη διάταξη είναι η εξίσωση Boltzmann. Περιγράφει τους φορείς αγωγιμότητας ως κλασικά σωματίδια, τα οποία χαρακτηρίζονται από κατανομή f(r,k,t). H συνάρτηση f(r,k,t) δίνει την πιθανότητα να βρεθεί ένα ηλεκτρόνιο στη θέση r με ορμή p=ћk τη χρονική στιγμή t. Είναι μια κλασική γενίκευση της κατανομής Fermi-Dirac. 


Αυτή η αντιμετώπιση είναι αντίθετη με τις αρχές της κβαντομηχανικής, αφού σύμφωνα με την αρχή της απροσδιοριστίας δεν γίνεται να προσδιορίσουμε ταυτόχρονα τη θέση και την ορμή ενός σωματιδίου. Εφόσον όμως η χωρική μεταβολή του εξωτερικού δυναμικού είναι μικρή σε σχέση με τη μεταβολή του κυματοπακέτου του ηλεκτρονίου στο χώρο, η προσέγγιση είναι ικανοποιητική. Μπορούμε λοιπόν να θεωρήσουμε τα ηλεκτρόνια ως κλασικά σωματίδια με ταχύτητα v= (kE(k)/ћ που αλλάζει με ρυθμό: 
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, όπου Fεξ η εξωτερική δύναμη λόγω ηλεκτρικού ή μαγνητικού πεδίου. Η ενεργειακή δομή των ζωνών (άρα και οι ιδιότητες του ημιαγωγού) περιγράφονται από τη μεταβολή της ενέργειας του ηλεκτρονίου E(k) συναρτήσει του κυματικού αριθμού k. Τα ηλεκτρόνια κινούνται κλασικά μέσα στο κρυσταλλικό δυναμικό και υφίστανται σκεδάσεις από τα φωνόνια του πλέγματος. Αυτή η εικόνα είναι ακριβής γιατί το μέσο μήκος ελεύθερης διαδρομής είναι αρκετά μεγαλύτερο από τη σταθερά πλέγματος. 


Η συνάρτηση κατανομής f(r,k,t) μπορεί να αλλάξει με τρεις τρόπους: μέσω διάχυσης, από εξωτερικά πεδία και λόγω σκεδάσεων. Παραγωγίζοντας την f ως προς το χρόνο έχουμε: 
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Ο δεύτερος όρος γράφεται:
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όπου λαμβάνουμε υπόψη την εξωτερική δύναμη Fεξ που ασκείται στους φορείς. Ο τρίτος όρος γράφεται:
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και αντιστοιχεί στη διάχυση φορέων. Δεν έχουμε λάβει υπόψη τη μεταβολή της f λόγω σκέδασης των φορέων: 
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Επομένως η γενική μορφή της εξίσωσης Boltzmann είναι: 
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(3.18)
Σε συνθήκες μόνιμης κατάστασης η f δε θα μεταβάλλεται με το χρόνο άρα ∂f/∂t = 0. 

Για να προχωρήσει η επίλυση της παραπάνω εξίσωσης πρέπει να βρεθεί κάποια έκφραση για τον όρο σκέδασης στο δεξί μέλος της εξίσωσης Boltzmann, δηλαδή για τον όρο μεταβολής της f λόγω σκεδάσεων. Στη γενική της μορφή ο όρος αυτός γράφεται: 
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          (3.19)
Ο παράγοντας S(k,k’) εκφράζει την πιθανότητα ανά μονάδα χρόνου για σκέδαση ενός φορέα με αλλαγή της ορμής του από k σε k’. Η ίδια πιθανότητα υπάρχει για σκέδαση από k’ σε k. Σε αυτή τη μορφή η λύση της εξίσωσης Boltzmann είναι πολύ δύσκολη. Μια σημαντική προσέγγιση είναι αυτή του χρόνου χαλάρωσης, σύμφωνα με την οποία:
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Στην παραπάνω σχέση fo είναι η κατανομή Fermi-Dirac στην ισορροπία, δηλαδή: 
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(3.21)
Ο χρόνος χαλάρωσης τ είναι χαρακτηριστικό του υλικού και δεν εξαρτάται από τον εκάστοτε μηχανισμό σκέδασης, αλλά μπορεί να εξαρτάται από την ενέργεια των φορέων. Η προσέγγιση του χρόνου χαλάρωσης μας δείχνει ότι αν η f διαταραχθεί  από την τιμή της στην ισορροπία (fo), επιστρέφει στην fo εκθετικά με σταθερά χρόνου τ. Ισχύει με την προϋπόθεση ότι έχουμε μικρές διαταραχές από την ισορροπία και μόνο όταν οι σκεδάσεις που υφίστανται οι φορείς είναι κατά κύριο λόγο ελαστικές και ισοτροπικές.


  Αν καταφέρουμε να υπολογίσουμε την κατανομή f(k,r,t) οι μακροσκοπικές ποσότητες που μας ενδιαφέρουν υπολογίζονται άμεσα. Για παράδειγμα η συγκέντρωση φορέων (ηλεκτρονίων συγκεκριμένα) δίνεται από τη σχέση:
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Η πυκνότητα ρεύματος:
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και η μέση ενέργεια των φορέων: 
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Ακόμα και με την προσέγγιση του χρόνου χαλάρωσης η επίλυση της εξίσωσης Βοltzmann είναι εξαιρετικά δύσκολη. Υπάρχουν δύο επιλογές: η αριθμητική επίλυση με τη μέθοδο Monte Carlo και η περαιτέρω απλοποίηση μέσω των ροπών της εξίσωσης Boltzmann.

 3.2.2 Μέθοδος Monte Carlo 
 
Η μέθοδος Monte Carlo χρησιμοποιείται ευρύτατα για την επίλυση της εξίσωσης Boltzmann σε ημιαγωγούς εδώ και πολλά χρόνια. Γενικά ο όρος Monte Carlo περιγράφει διάφορες αριθμητικές, στοχαστικές τεχνικές που βασίζονται σε γεννήτριες τυχαίων αριθμών. Στην περίπτωση της κίνησης φορέων σε ένα ημιαγωγό η μέθοδος Monte Carlo παρέχει στατιστική επίλυση της εξίσωσης Boltzmann, δηλαδή στατιστικό προσδιορισμό της συνάρτηση κατανομής ηλεκτρονίων. Αυτό επιτυγχάνεται με προσομοίωση της κίνησης ενός ή περισσότερων ηλεκτρονίων στον κρύσταλλο με γνωστό το εφαρμοζόμενο εξωτερικό δυναμικό και για συγκεκριμένους μηχανισμούς σκέδασης. 


Ας θεωρήσουμε πιο συγκεκριμένα την κίνηση ενός ηλεκτρονίου σε έναν ημιαγωγό. Εφόσον θεωρούμε το ηλεκτρόνιο ως κλασικό σωματίδιο, η κίνησης του περιγράφεται από κλασική μηχανική σύμφωνα με τη σχέση 
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. Μετά από κάποιο χρονικό διάστημα το ηλεκτρόνιο θα υποστεί σκέδαση με αποτέλεσμα την απότομη αλλαγή του κυματανύσματος k. Η χρονική διάρκεια της σκέδασης θεωρείται αμελητέα. Η διάρκεια της ελεύθερης διαδρομής ανάμεσα σε δύο σκεδάσεις επιλέγεται κάθε φορά τυχαία με βάση μια γνωστή κατανομή πιθανότητας και με τη χρήση γεννήτριας τυχαίων αριθμών. Επίσης τυχαία επιλέγεται ο μηχανισμός σκέδασης και η κατάσταση του ηλεκτρονίου μετά τη σκέδαση, δηλαδή το νέο k. Η διαδικασία αυτή επαναλαμβάνεται και έτσι έχουμε αριθμητική προσομοίωση της κίνησης του ηλεκτρονίου. 


Οι ρυθμοί σκέδασης και οι γωνίες σκέδασης προσδιορίζονται από κβαντομηχανικούς υπολογισμούς. Η επιλογή των κατάλληλων μηχανισμών σκέδασης καθορίζει σε μεγάλο βαθμό και την ακρίβεια της προσομοίωσης. Μπορεί να χρησιμοποιηθεί η πλήρης δομή των ενεργειακών ζωνών (με επιβάρυνση σε υπολογιστικό φόρτο) ή κάποια απλοποιημένη δομή π.χ.  αναλυτικές σχεδόν παραβολικές ζώνες με δύο ελάχιστα. 


Μια άλλη σημαντική επιλογή είναι ο αριθμός των ηλεκτρονίων που θα χρησιμοποιήσουμε στην προσομοίωση. Στην περίπτωση ομοιογενούς και ισοτροπικού δείγματος αρκεί η μελέτη της  κίνησης ενός ηλεκτρονίου. Αν εξετάσουμε την κίνηση του ηλεκτρονίου για αρκετό χρονικό διάστημα μπορούμε να έχουμε αξιόπιστα στατιστικά συμπεράσματα για ολόκληρο το ηλεκτρονικό νέφος. Όταν η διάταξη που μελετάμε είναι ανομοιογενής ή μας ενδιαφέρουν τα μεταβατικά φαινόμενα, τότε πρέπει να προσομοιωθεί η κίνηση ενός αρκετά μεγάλου αριθμού ηλεκτρονίων (συνήθως της τάξης του 104) για να προκύψει επαρκές δείγμα. Αφού ολοκληρωθεί η προσομοίωση αποθηκεύονται τα δεδομένα που αφορούν στην κίνηση των φορέων. Τα μακροσκοπικά μεγέθη που μας ενδιαφέρουν υπολογίζονται από μέσες τιμές μικροσκοπικών μεγεθών με κάποιες κατάλληλες εκφράσεις (estimators). 


Η μέθοδος Monte Carlo έχει εφαρμοστεί με επιτυχία τόσο σε ομοιογενή δείγματα ημιαγωγού όσο και σε σύνθετες ηλεκτρονικές διατάξεις, Με χρήση προσομοίωσης σε ομοιογενές δείγμα και σε μόνιμη κατάσταση μελετώνται οι ιδιότητες του υλικού και εξάγονται πληροφορίες όπως η κινητικότητα και ο χρόνος χαλάρωσης. Σε ηλεκτρονικές διατάξεις απαιτείται η προσομοίωση μεγάλου αριθμού φορέων. Η μέθοδος Monte Carlo συνδυάζεται συνήθως με λύση της εξίσωσης Poisson για μοντελοποίηση διάφορων ηλεκτρονικών διατάξεων. Για αναλυτική παρουσίαση της μεθόδου παραπέμπουμε στο [2].     

3.2.3 Ροπές της εξίσωσης Boltzmann 

Η εξίσωση Boltzmann μπορεί να απλοποιηθεί με τη χρήση των ροπών της. Συγκεκριμένα πολλαπλασιάζουμε και τα δύο μέλη της εξίσωσης Boltzmann με μια κατάλληλη ποσότητα (ταχύτητα ή ενέργεια ηλεκτρονίων) και ολοκληρώνουμε ως προς όλα τα δυνατά k. Με αυτό τον τρόπο απαλείφεται η συνάρτηση κατανομής f και προκύπτουν εξισώσεις με μακροσκοπικές ποσότητες. Υπάρχουν διάφορα σύνολα εξισώσεων που προκύπτουν από τις ροπές της εξίσωσης Boltzmann ανάλογα με τις προσεγγίσεις που γίνονται. 


Δίνουμε στη συνέχεια το υδροδυναμικό σύνολο εξισώσεων στη γενική του μορφή για ηλεκτρόνια (όμοια γράφονται και οι εξισώσεις για οπές), το οποίο προκύπτει από ροπές της εξίσωσης Boltzmann: 
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H πρώτη εξίσωση του συνόλου (3.25) εκφράζει τη διατήρηση του αριθμού των φορέων, δηλαδή είναι η γνωστή εξίσωση συνέχειας. Η δεύτερη εξίσωση (3.26) εκφράζει τη διατήρηση της ορμής των φορέων και η τρίτη (3.27) τη διατήρηση της ενέργειας. Στις παραπάνω εξισώσεις n είναι η συγκέντρωση ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας, v η μέση ταχύτητα ολίσθησης των ηλεκτρονίων, P η ορμή ανά m3, E η ενέργεια ανά m3, Τn η θερμοκρασία των ηλεκτρονίων, Sn η ροή θερμότητας από το ηλεκτρονικό νέφος και F το εξωτερικό ηλεκτρικό πεδίο. Το σετ των εξισώσεων γράφεται ξεχωριστά για κάθε κοιλάδα της ζώνης αγωγιμότητας. 


Για να καταλήξουμε σε ένα επιλύσιμο σύστημα εξισώσεων πρέπει να ορίσουμε τη ροή θερμότητας Sn. Η πιο απλή λύση που ακολουθεί το νόμο Franz-Wiedemann είναι να θεωρήσουμε ότι:
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όπου κn η θερμική αγωγιμότητα του ηλεκτρονικού νέφους. Μια ακριβέστερη έκφραση για τη ροή θερμότητας σε ημιαγωγό είναι:
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(3.29)
όπου ΤL η θερμοκρασία του πλέγματος, J η πυκνότητα ρεύματος και r μια ρυθμιζόμενη παράμετρος. Εφόσον θεωρήσουμε παραβολικές ενεργειακές ζώνες με ενεργό μάζα m* ισχύουν οι σχέσεις:
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όπου w  η μέση ενέργεια των ηλεκτρονίων. Απομένει να προσδιορίσουμε τη μορφή των όρων σκέδασης στο δεξί μέλος των εξισώσεων (3.25), (3.26) και (3.27). 


Ο όρος 
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 στην εξίσωση συνέχειας (3.25) αντιστοιχεί στο ρυθμό δημιουργίας (Gn) και επανασύνδεσης (Rn) φορέων, δηλαδή:
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Υπάρχουν στη βιβλιογραφία διάφορες εκφράσεις ανάλογα με τους μηχανισμούς σκέδασης που επικρατούν. Για τη μεταβολή της ενέργειας και της ορμής των φορέων λόγω σκέδασης χρησιμοποιείται πάλι προσέγγιση χρόνου χαλάρωσης, οπότε έχουμε:
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          (3.34)
Εισάγουμε επομένως τους χρόνους χαλάρωσης για την ορμή και την ενέργεια των φορέων τm(w) και τe(w) αντίστοιχα, οι οποίοι είναι γενικά συνάρτηση της μέσης ενέργειας των ηλεκτρονίων. Υπολογίζονται είτε αναλυτικά ή από προσομοίωση Monte Carlo με βάση τους μηχανισμούς σκέδασης που πρέπει να ληφθούν υπόψη. Το υδροδυναμικό σύστημα εξισώσεων χρησιμοποιείται σε πολλά προγράμματα προσομοίωσης ημιαγώγιμων διατάξεων, αν και παρουσιάζονται αριθμητικά προβλήματα στην επίλυση του. 


Ένα ακόμα απλούστερο σύστημα εξισώσεων είναι γνωστό ως προσέγγιση μεταφοράς ενέργειας. Προκύπτει από τις ροπές της εξίσωσης Boltzmann αφού γίνει η προσέγγιση του χρόνου χαλάρωσης. Αποτελείται από την εξίσωση συνέχειας:
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και από την εξίσωση μεταφοράς ενέργειας:
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Η μέση ενέργεια των ηλεκτρονίων w ορίζεται από τη σχέση (3.29) και S είναι η ροή ενέργειας που δίνεται από τη σχέση:
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όπου έχουμε ορίσει την κινητικότητα των ηλεκτρονίων μn. Η πυκνότητα του ρεύματος δίνεται από μία επέκταση της εξίσωσης ολίσθησης-διάχυσης (που θα δούμε στην επόμενη παράγραφο), συγκεκριμένα:
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          (3.38)
όπου Dn ο συντελεστής διάχυσης. 
3.2.4 Εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης


Το απλούστερο αλλά ταυτόχρονα και το πιο εύχρηστο σύστημα εξισώσεων για τη μοντελοποίηση της μεταφοράς φορτίου αποτελείται από την εξίσωση συνέχειας μαζί με την προσέγγιση ολίσθησης-διάχυσης για τον υπολογισμό της πυκνότητας ρεύματος.  Προκύπτει από ροπές της εξίσωσης Boltzmann, αφού γίνει η προσέγγιση του χρόνου χαλάρωσης. 


Θα δείξουμε στη συνέχεια πως προκύπτει η εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης από την εξίσωση Boltzmann, ώστε να γίνουν φανερές οι προσεγγίσεις που γίνονται. Γράφουμε αρχικά την εξίσωση Boltzmann σε μόνιμη κατάσταση με την προσέγγιση του χρόνου χαλάρωσης και σε μία διάσταση για λόγους απλότητας:
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(3.39)    
Η πυκνότητα ρεύματος σε ένα σημείο χ δίνεται από τη σχέση:
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Υπενθυμίζουμε ότι για παραβολικές ζώνες σε μία διάσταση ισχύει ότι:
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(3.41) 

Πολλαπλασιάζουμε την (2.39) επί vx και ολοκληρώνουμε σε όλα τα kx:
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(3.42)

Θεωρούμε ότι η εξωτερική δύναμη στα ηλεκτρόνια οφείλεται μόνο σε ηλεκτρικό πεδίο, οπότε Fεξx=-eFx. H κατανομή στην ισορροπία fo δεν συνεισφέρει στο ρεύμα. Λαμβάνοντας υπόψη τις (3.22)-(3.24) και (3.41) μετά από λίγες πράξεις προκύπτει ότι:
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          (3.43)
 όπου w η μέση ενέργεια των ηλεκτρονίων. 


Σε αυτό το σημείο ορίζουμε την κινητικότητα των ηλεκτρονίων σε συνθήκες χαμηλού πεδίου μn=eτ/mn*. Ο δεύτερος όρος της (3.43) αναλύεται σε δύο συνιστώσες:
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(3.44)
Μπορούμε να θεωρήσουμε ότι ο δεύτερος όρος που περιέχει τη μεταβολή της ενέργειας είναι αμελητέος. Αυτό ισχύει όταν η θερμοκρασία των φορέων είναι σχεδόν ίδια με τη θερμοκρασία του κρυστάλλου. Με αυτή την υπόθεση προκύπτει η εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης σε μέα διάσταση:
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όπου έχουμε ορίσει το συντελεστή διάχυσης σύμφωνα με τη σχέση:
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(3.46)
Αν η μέση ενέργεια των ηλεκτρονίων θεωρηθεί ίση με την τιμή της στην ισορροπία, δηλαδή w=kBTL/2 όπου ΤL η θερμοκρασία του πλέγματος προκύπτει η γνωστή σχέση για το συντελεστή διάχυσης: 
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Η ισχύς της εξίσωσης ολίσθησης-διάχυσης επεκτείνεται εμπειρικά αν ορίσουμε κινητικότητα μn(F) και συντελεστή διάχυσης Dn(F) που εξαρτώνται από το ηλεκτρικό πεδίο. Μια απλή σχέση που συχνά περιγράφει τη μεταβολή της κινητικότητας με το ηλεκτρικό πεδίο είναι:
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(3.48) 
όπου μno =eτ/mn* η κινητικότητα χαμηλού πεδίου. Χωρίς διάχυση φορέων η ταχύτητα ολίσθησης θα είναι:
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(3.49)

Εισάγουμε επίσης την παράμετρο Fc, δηλαδή μια κρίσιμη τιμή του ηλεκτρικού πεδίου στην οποία έχουμε κορεσμό της ταχύτητας ολίσθησης.


Από την παραπάνω απόδειξη γίνονται φανεροί οι περιορισμοί της εξίσωσης ολίσθησης-διάχυσης. Καταρχήν έχουμε θεωρήσει παραβολικές ενεργειακές ζώνες με ένα ελάχιστο. Επίσης έχουμε θεωρήσει ότι η ταχύτητα ολίσθησης, η κινητικότητα των φορέων και ο συντελεστής διάχυσης εξαρτώνται μόνο από την τιμή του ηλεκτρικού πεδίου τη συγκεκριμένη χρονική στιγμή. Σε ορισμένες περιπτώσεις οι φορείς δεν αντιδρούν ακαριαία στις μεταβολές του ηλεκτρικού πεδίου. Τέλος έχουμε θεωρήσει σταθερή θερμοκρασία φορέων και ίση με τη θερμοκρασία του πλέγματος Τn=TL. 


Δίνονται στη συνέχεια οι εξισώσεις συνέχειας και ολίσθησης-διάχυσης σε τρεις διαστάσεις για οπές και ηλεκτρόνια: 
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Οι όροι δημιουργίας-επανασύνδεσης φορέων για ηλεκτρόνια Un=Gn-Rn και οπές Up=Gp-Rp (αριθμός φορέων/m3sec) υπολογίζονται με διάφορους τρόπους. Η σημασία τους εξαρτάται από τον τύπο της διάταξης που μελετάμε. Για παράδειγμα σε μονοπολική διάταξη όπως ένα FET μπορούμε να τους αγνοήσουμε. Αντίθετα σε ένα διπολικό τρανζίστορ ο ρυθμός επανασύνδεσης πρέπει να ληφθεί υπόψη. Συνήθως για φορείς μειονότητας χρησιμοποιούνται οι εκφράσεις: 
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(3.54)
όπου τn και τp οι χρόνοι χαλάρωσης για ηλεκτρόνια και οπές και no, po οι συγκεντρώσεις τους σε ισορροπία. 


Συνήθως το ηλεκτρικό πεδίο στις (3.52) και (3.53) εκφράζεται ως συνάρτηση του ηλεκτρικού πεδίου:
[image: image175.wmf]=-ÑY
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. Αν συμπεριλάβουμε στις εξισώσεις (3.50)-(3.53) την εξίσωση Poisson (3.13) προκύπτει ένα επιλύσιμο σύστημα εξισώσεων. Αυτό το σύστημα γνωστό ως εξισώσεις Shockley είναι το πιο θεμελιώδες στη φυσική μοντελοποίηση ημιαγώγιμων διατάξεων. 


Οι εξισώσεις ολίσθησης-διάχυσης (3.52) και (3.53) μπορούν να γραφούν σε διαφορετική μορφή με χρήση της έννοιας της στάθμης Fermi εκτός ισορροπίας (quasi-Fermi level). O αυστηρός ορισμός της στάθμης Fermi ισχύει μόνο για ένα σύστημα σε ισορροπία. Η στάθμη Fermi ορίζεται ως η ενέργεια της υψηλότερης κατειλημμένης στάθμης για Τ=0. Ο ορισμός όμως μπορεί να επεκταθεί και για ημιαγωγούς εκτός ισορροπίας, όπου δηλαδή έχουμε ροή ρεύματος. Αν λοιπόν θεωρήσουμε ενεργειακές στάθμες Fermi Εfn και Εfp για ηλεκτρόνια και οπές αντίστοιχα οι εξισώσεις ολίσθησης-διάχυσης γράφονται στην εξής απλή μορφή: 
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Στην ισορροπία η στάθμη Fermi θα είναι ενιαία για όλη τη διάταξη, επομένως η πυκνότητα ρεύματος θα είναι ίση με μηδέν. Οι στάθμες Fermi ορίζονται από τις σχέσεις που δίνουν τη συγκέντρωση φορέων σε ένα ημιαγωγό. Αν θεωρήσουμε εκθετική κατανομή Boltzmann για τις οπές και ηλεκτρόνια θα ισχύει ότι: 



[image: image178.wmf]fnc

c

EE

nNexp

kT

-

æö

=×

ç÷

èø








(3.57)



[image: image179.wmf]vfp

v

EE

pNexp

kT

-

æö

=×

ç÷

èø
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όπου Εc και Εv το ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας και το μέγιστο της ζώνης σθένους αντίστοιχα. Δίνονται από τις σχέσεις:



[image: image180.wmf]c

Eee

=c-Y










(3.59)



[image: image181.wmf]vcg

EEE

=-










(3.60)

όπου 
[image: image182.wmf]e

c

η ηλεκτρονική συγγένεια του ημιαγωγού και Εg το ενεργειακό διάκενο του ημιαγωγού είναι παράμετροι του υλικού. Στις παραπάνω εξισώσεις τονίζεται ότι οι ποσότητες Εc, Εv, Εfn και Εfp στη διάταξη είναι συναρτήσεις της θέσης και του χρόνου. Αποδεικνύεται εύκολα ότι αν λύσουμε τις (3.57) και (3.58) ως προς Εfn, Εfp και αντικαταστήσουμε στις (3.55) και (3.56) προκύπτουν οι γνωστές εξισώσεις ολίσθησης-διάχυσης (3.52) και (3.53). 


Ο υπολογισμός της πυκνότητας ρεύματος από τις στάθμες Fermi με τις σχέσεις (3.55) και (3.56) είναι συχνά πιο εύχρηστος σε προγράμματα προσομοίωσης. Επίσης οι εξισώσεις αυτές είναι πιο γενικές από τις κλασικές εξισώσεις ολίσθησης-διάχυσης. Όπως θα δούμε ισχύουν και για διατάξεις με ετεροεπαφές δηλαδή με περισσότερα από ένα υλικά και για ισχυρά νοθευμένους ημιαγωγούς όπου δεν ισχύει η κατανομή Boltzmann. 
3.3 Εξισώσεις για ετεροεπαφές

Σε μια ανομοιογενή διάταξη έχουμε χωρική μεταβολή των παραμέτρων των υλικών. Αυτό συμβαίνει σε μια διάταξη ετεροεπαφής (όπως το HEMT) όπου έχουμε τουλάχιστον δύο ημιαγωγούς διαφορετικής σύστασης. Οι εξισώσεις ημιαγωγών που εξετάστηκαν στις προηγούμενες ενότητα πρέπει να τροποποιηθούν για να συμπεριλάβουν τη μεταβολή των παραμέτρων. Αρχικά η εξίσωση Poisson πρέπει να τροποποιηθεί εφόσον έχουμε χωρική μεταβολή της διηλεκτρικής σταθεράς εr. Στη γενική της μορφή για ένα ισοτροπικό υλικό η Poisson γράφεται: 
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Για μεταβλητό εr η παραπάνω σχέση γράφεται:
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Αν αντικαταστήσουμε το ηλεκτρικό πεδίο ως συνάρτηση του ηλεκτροστατικού δυναμικού και τη συγκέντρωση φορτίου ως συνάρτηση της συγκέντρωσης ηλεκτρονίων, οπών και προσμίξεων προκύπτει ότι:
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Ο δεύτερος όρος στο δεξί μέλος της (3.63) είναι ίσος με μηδέν για ομοιογενή διάταξη. Ο όρος αυτό όμως μπορεί να είναι σημαντικός σε ετεροεπαφή, όπου υπάρχει απότομη μεταβολή του εr​​.


Η γενικότερη μορφή των εξισώσεων ολίσθησης-διάχυσης δόθηκε με τις εξισώσεις (3.55) και (3.56). Οι πυκνότητες ρεύματος για οπές και ηλεκτρόνια εκφράζονται ως συνάρτηση των σταθμών Fermi, δηλαδή Jn=nμn(Εfn και Jp=pμp(Εfp. Οι ενεργειακές στάθμες Fermi εκτός ισορροπίας (quasi-Fermi levels) για τρισδιάστατο δείγμα ημιαγωγού με κατανομή Fermi-Dirac ορίζονται από τις σχέσεις:
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Στις παραπάνω εξισώσεις για ανομοιογενές δείγμα όλες οι ποσότητες έχουν χωρική εξάρτηση.


Οι σχέσεις (3.55) και (3.56) περιλαμβάνουν την ολίσθηση και διάχυση φορέων καθώς και τη μεταβολή της θερμοκρασίας στη διάταξη. Επίσης μπορούν να εφαρμοστούν σε ανομοιογενές δείγμα ημιαγωγού, όπου δηλαδή έχουμε μεταβλητά το ενεργειακό διάκενο Εg, την ηλεκτρονική συγγένεια
[image: image190.wmf]c

και την ενεργό μάζα mn.p*. Με αντικατάσταση των εκφράσεων για τα n και p στις (3.55) και (3.56) και για σταθερή θερμοκρασία μπορούμε να γράψουμε τις εξισώσεις ολίσθησης-διάχυσης σε πιο γνώριμη μορφή. Για την πυκνότητα ρεύματος ηλεκτρονίων σε ημιαγωγό με ανομοιογενή σύσταση ισχύει ότι:
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Ο όρος Ψn προστίθεται στο δυναμικό, ώστε να συμπεριλάβουμε τη χωρική μεταβολή του ενεργειακού διάκενου (άρα και του
[image: image192.wmf]c

) και της ενεργού μάζας καθώς και την επίδραση της κατανομής Fermi. Συγκεκριμένα:
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(3.67)
όπου nc=(Εfn-Ec)/kT. O δείκτης r αναφέρεται σε κάποιο σημείο της διάταξης, το οποίο επιλέγεται αυθαίρετα ως σημείο αναφοράς. Αντίστοιχα για οπές έχουμε τις εξισώσεις: 



[image: image194.wmf]ppp

ep()kTp

=-mÑY-Y-mÑ

p

J







(3.68)


[image: image195.wmf]v1/2v

pr

vrv

NF(n)

e()kTlnkTln

Nexp(n)

æöæö

Y=c-c++

ç÷ç÷

èøèø
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όπου nv=(Ev-Εfp)/kBT. 

Για ομοιογενές δείγμα με μικρή συγκέντρωση φορέων (δηλ. σε μη εκφυλισμένο ημιαγωγό) προκύπτει εύκολα ότι Ψn=Ψp=0 άρα καταλήγουμε στις γνωστές εξισώσεις ολίσθησης-διάχυσης. Ο πρώτος όρος στα Ψn, Ψp συμπεριλαμβάνει τη μεταβολή στο ενεργειακό διάκενο, άρα και τις ασυνέχειες ΔΕc​, ΔΕv στη ζώνη αγωγιμότητας και σθένους αντίστοιχα. Ο δεύτερος όρος αντιστοιχεί στη μεταβολή της ενεργού μάζας και ο τρίτος αποτελεί διόρθωση για κατανομή Fermi-Dirac (είναι ίσος με μηδέν για εκθετική κατανομή Boltzmann). Πρέπει να τονιστεί ότι στις τροποποιημένες εξισώσεις ολίσθησης διάχυσης συμπεριλαμβάνεται το ρεύμα λόγω θερμιονικής εκπομπής ηλεκτρονίων πάνω από ένα φράγμα δυναμικού, όπως θα δούμε στην ενότητα 6.4. Δεν συμπεριλαμβάνεται βέβαια το ρεύμα λόγω του φαινομένου σήραγγας, το οποίο μπορεί να είναι σημαντικό σε ορισμένες περιπτώσεις.         
3.4 Κατάρτιση συστήματος εξισώσεων

Για τη μοντελοποίηση μιας ηλεκτρονικής διάταξης είναι απαραίτητη η επιλογή ενός συστήματος εξισώσεων που θα περιγράφει ικανοποιητικά τη λειτουργία της. Εφόσον αναφερόμαστε σε φυσικά μοντέλα οι εξισώσεις αυτές θα πρέπει να προκύπτουν από όσο γίνεται πιο γενικές φυσικές αρχές. Έχουμε ήδη αναφέρει τις βασικές εξισώσεις που χρησιμοποιούνται για να περιγράψουν μια ημιαγώγιμη διάταξη σε προηγούμενες ενότητες. Εδώ εξετάζουμε με ποιό τρόπο και σε ποιες περιπτώσεις συνδυάζονται οι εξισώσεις αυτές για να συγκροτήσουν ένα επιλύσιμο σύστημα. Σε ορισμένες απλές περιπτώσεις μπορεί να προκύψουν προσεγγιστικές αναλυτικές λύσεις, οι οποίες είναι πολύ χρήσιμες για την ποιοτική κατανόηση της λειτουργίας της διάταξης. Συνήθως όμως η αναλυτική λύση δεν είναι εφικτή, επομένως απαιτείται η αριθμητική προσομοίωση της διάταξης. 

Για την πλήρη ηλεκτρομαγνητική ανάλυση μιας διάταξης απαιτείται η λύση των εξισώσεων Maxwell. Ιδανικά οι εξισώσεις Maxwell συνδυάζονται με τις εξισώσεις της κβαντομηχανικής για να περιγράψουν τη μεταφορά φορτίου στη διάταξη λαμβάνοντας υπόψη την κυματική συμπεριφορά των φορέων αγωγιμότητας. Όμως ένα τέτοιο γενικό μοντέλο κβαντικής μεταφοράς φορτίου δεν μπορεί εύκολα να ενσωματωθεί σε ένα αριθμητικό πρόγραμμα προσομοίωσης. Η μεταφορά φορτίου περιγράφεται συνήθως από την εξίσωση Boltzmann. Όπως είδαμε αναλυτικά στην ενότητα 2.3, η εξίσωση Boltzmann περιγράφει την κίνηση των ηλεκτρονίων ως κίνηση κλασικών σωματιδίων. Οι κβαντομηχανικοί υπολογισμοί υπεισέρχονται μέσω της μορφής των ενεργειακών ζωνών Ε(k) και μέσω των όρων σκέδασης των φορέων. Το σύστημα εξισώσεων συμπληρώνεται από τη στατική εξίσωση Schrödinger που δίνει τις επιτρεπτές ενεργειακές στάθμες και τις αντίστοιχες κυματοσυναρτήσεις για τους φορείς αγωγιμότητας. Το φαινόμενο της σήραγγας μπορεί να ληφθεί υπόψη εισάγοντας έναν επιπλέον όρο στην εξίσωση Boltzmann. Τέλος η εξίσωση μεταφοράς θερμότητας περιγράφει τα φαινόμενα θέρμανσης στη διάταξη (self-heating) και τη μεταβλητή θερμοκρασία. Καταλήγουμε επομένως σε ένα πλήρες σύνολο εξισώσεων, το οποίο είναι κατάλληλο για την προσομοίωση οποιασδήποτε σύγχρονης ηλεκτρονικής διάταξης και συνοψίζεται στον πίνακα 2.2. 

	Εξισώσεις Maxwell
	Πλήρης ΗΜ ανάλυση

	Εξίσωση Boltzmann
	Κλασική μεταφορά φορτίου, περιλαμβάνει τη δομή των ενεργειακών ζωνών και τους μηχανισμούς σκέδασης. Αριθμητική επίλυση με τη μέθοδο Μonte Carlo.

	Εξίσωση Schrödinger
	Περιγράφει φαινόμενα κβαντισμού των φορέων. Έμμεσα χρησιμοποιείται για προσδιορισμό της ενεργειακής δομής και των μηχανισμών σκέδασης. 

	Εξίσωση μεταφοράς θερμότητας
	Άγνωστη ποσότητα είναι η (χωρικά και χρονικά) μεταβλητή θερμοκρασία της διάταξης.


Πίνακας 3.1. Πλήρες σύνολο εξισώσεων προσομοίωσης ημιαγώγιμης διάταξης

Το σύστημα εξισώσεων του πίνακα 3.1 είναι ικανό να περιγράψει περίπλοκες διατάξεις με πολύ μικρές (νανομετρικές) διαστάσεις, όμως δυστυχώς η αριθμητική του επίλυση σε τρεις ή έστω και σε δύο διαστάσεις είναι πολύ δύσκολη για τους σημερινούς υπολογιστές. Ένα απλοποιημένο σύστημα εξισώσεων το οποίο έχει ισχυρή φυσική βάση, αλλά μπορεί να λυθεί πολύ πιο εύκολα και γρήγορα παρουσιάζεται στον πίνακα 3.2. 

	Εξίσωση Poisson 
	Ηλεκτροστατική ανάλυση. Παύει να ισχύει μόνο σε πολύ υψηλές συχνότητες.

	Υδροδυναμικό σύνολο εξισώσεων
	Διατήρηση αριθμού φορέων, ενέργειας και ορμής.

	Εξίσωση Schrödinger
	Επίλυση με προσέγγιση ενεργού μάζας.


Πίνακας 3.2. Ενδιάμεσο σύνολο εξισώσεων προσομοίωσης ημιαγώγιμης διάταξης
Οι εξισώσεις Maxwell αντικαθίστανται από την εξίσωση Poisson, η οποία περιγράφει στις περισσότερες περιπτώσεις ικανοποιητικά τη σχέση ανάμεσα στο δυναμικό και στη συγκέντρωση φορτίου. Η ηλεκτρομαγνητική ανάλυση είναι απαραίτητη μόνο σε πολύ υψηλές συχνότητες και κυρίως για υπολογισμό παρασιτικών στοιχείων. Το υδροδυναμικό σετ εξισώσεων προκύπτει από τις ροπές (moments) της εξίσωσης Boltzmann. Αποτελείται από 3 εξισώσεις: μία για τη διατήρηση του αριθμού των φορέων (δηλαδή την εξίσωση συνέχειας, μία για τη διατήρηση ενέργειας και μία για τη διατήρηση της ορμής των φορέων. Μαζί με μια εξίσωση μεταφοράς θερμότητας συνιστούν ένα επιλύσιμο σύστημα εξισώσεων. Αν η θερμοκρασία πλέγματος θεωρηθεί σταθερή η εξίσωση μεταφοράς θερμότητας μπορεί να παραλειφθεί. Συνήθως οι ενεργειακές ζώνες θεωρούνται παραβολικές, δηλαδή έχουμε 
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, με ένα ή δύο ελάχιστα. Αυτό το μοντέλο μπορεί να περιγράψει την παρουσία θερμών ηλεκτρονίων (hot electrons), δηλαδή ηλεκτρόνια τα οποία λόγω υψηλού ηλεκτρικού πεδίου έχουν ενέργεια πολύ μεγαλύτερη από την ενέργεια σε ισορροπία. Η εξίσωση Schrödinger λύνεται με την προσέγγιση ενεργού μάζας για να περιγράψει φαινόμενα κβαντοποίησης, όπως π.χ. συμβαίνει σε ένα πηγάδι δυναμικού.

Το απλούστερο σύνολο εξισώσεων που χρησιμοποιείται, το οποίο όμως έχει ισχυρή φυσική βάση, είναι οι εξισώσεις του Shockley ή αλλιώς το κλασικό σετ εξισώσεων. Αυτό το σύστημα εξισώσεων συνοψίζεται στον πίνακα 3.3. Η εξίσωση Poisson αρκεί για την ηλεκτροστατική ανάλυση της διάταξης. Η εξίσωση συνέχειας εκφράζει τη διατήρηση του αριθμού των φορέων (οπές και ηλεκτρόνια). Το σύστημα συμπληρώνεται από μία εξίσωση για τον υπολογισμό της πυκνότητας ρεύματος, την εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης. Η πυκνότητα ρεύματος εκφράζεται ως άθροισμα δύο όρων (ολίσθηση+διάχυση) και είναι συνάρτηση της συγκέντρωσης φορέων και του ηλεκτρικού πεδίου. Απαιτείται βέβαια και ο προσδιορισμός της κινητικότητας των φορέων ως συνάρτηση του ηλεκτρικού πεδίου. 
	Εξίσωση Poisson 
	Ηλεκτροστατική ανάλυση. 

	Εξίσωση Συνέχειας
	Διατήρηση αριθμού φορέων. Χρειάζονται εκφράσεις για το ρυθμό δημιουργίας-επανασύνδεσης φορέων.

	Εξίσωση Ολίσθησης-διάχυσης
	Υπολογισμός πυκνότητας ρεύματος. Η κινητικότητα μ(Ε) και ο συντελεστής διάχυσης D(E) είναι συνάρτηση του ηλεκτρικού πεδίου.


Πίνακας 3.3. Κλασικό σύνολο εξισώσεων προσομοίωσης ημιαγώγιμης διάταξης.

Αυτό το σύνολο εξισώσεων μπορεί να λυθεί σχετικά εύκολα με τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών (περισσότερες λεπτομέρειες δίνονται στο 3ο κεφάλαιο). Διάφορα προγράμματα προσομοίωσης χρησιμοποιούν αυτό το σύνολο εξισώσεων για τη μοντελοποίηση σύνθετων διατάξεων με αρκετή ακρίβεια, ακόμα και για διατάξεις με διαστάσεις αρκετά κάτω από το 1μm. Αν και περιέχουν σημαντικές απλουστεύσεις οι εξισώσεις αυτές είναι αρκετά ακριβείς για τους εξής λόγους: Καταρχήν η εξίσωση συνέχειας ισχύει σε κάθε περίπτωση, αφού εκφράζει τη διατήρηση του φορτίου.  Η εξίσωση Poisson επίσης είναι πολύ γενική, εκτός και αν έχουμε πολύ υψηλές συχνότητες λειτουργίας (>100 GHz). Η εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης ισχύει με μεγάλη ακρίβεια εφόσον επιλέξουμε σωστά την κινητικότητα και το συντελεστή διάχυσης. Εισάγοντας την κινητικότητα μ(Ε) και το συντελεστής διάχυσης D(E) που εξαρτώνται από το ηλεκτρικό πεδίο σύμφωνα με κάποια εμπειρική σχέση και με παραμέτρους που προσδιορίζονται από μετρήσεις ή προσομοίωση Monte Carlo, επεκτείνουμε σημαντικά την ισχύ της εξίσωσης ολίσθησης-διάχυσης. 


Το σύνολο εξισώσεων του Shockley έχει όμως και κάποιους σημαντικούς περιορισμούς. Προκύπτει με την προσέγγιση ενεργού μάζας, δηλαδή θεωρούμε παραβολικές ζώνες με μία κοιλάδα, άρα προβλήματα θα υπάρχουν για φορείς με υψηλή ενέργεια, όπως για παράδειγμα όταν έχουμε ιονισμό ατόμων λόγω συγκρούσεων (impact ionization). Πρόβλημα εμφανίζεται επίσης σε περιοχές με υψηλό ηλεκτρικό πεδίο, όπου τα ηλεκτρόνια χαρακτηρίζονται ως θερμά (hot electrons) και έχουν ενέργεια μεγαλύτερη από την ενέργεια ισορροπίας ή ισοδύναμα θερμοκρασία Te μεγαλύτερη από τη θερμοκρασία του πλέγματος. Η ταχύτητα ολίσθησης αυτών των ηλεκτρονίων δεν μπορεί να περιγραφεί από σχέση της μορφής v(E)=μF, αφού είναι συνάρτηση και της κλίσης του ηλεκτρικού πεδίου (velocity overshoot). Υπό αυτές τις συνθήκες απαιτείται προσομοίωση Monte Carlo για λύση της εξίσωσης Boltzmann ή χρήση του υδροδυναμικού συνόλου εξισώσεων. Τέλος το κλασικό σύνολο εξισώσεων δεν περιλαμβάνει κβαντομηχανικά φαινόμενα, τα οποία γίνονται σημαντικά σε διατάξεις με νανομετρικές διαστάσεις. Φαινόμενα κβαντοποίησης όταν έχουμε εγκλωβισμό φορέων σε ένα πηγάδι δυναμικού, όπως για παράδειγμα στο κανάλι ενός ΗΕΜΤ, πρέπει να ληφθούν υπόψη στον υπολογισμό της συγκέντρωσης ηλεκτρονίων. Αυτό γίνεται σχετικά εύκολα με επίλυση της εξίσωσης Schrödinger σε μία διάσταση. Το φαινόμενο σήραγγας (tunneling) μέσω κάποιου φράγματος δυναμικού μπορεί επίσης να είναι σημαντικό για τον υπολογισμό του ρεύματος.


Είναι φανερό ότι στην επιλογή του κατάλληλου συστήματος εξισώσεων για την προσομοίωση μιας ημιαγώγιμης διάταξης πρέπει να γίνει κάποιος συμβιβασμός ανάμεσα στην ακρίβεια και τη γενικότητα του μοντέλου και από την άλλη πλευρά στην περιπλοκότητα και το χρόνο προσομοίωσης. Υπάρχουν βέβαια και άλλοι συνδυασμοί εξισώσεων και προσεγγίσεις που έχουν χρησιμοποιηθεί για τη μοντελοποίηση διατάξεων. Η επιλογή του κατάλληλου μοντέλου πρέπει να εξαρτάται κυρίως από τη διάταξη που μελετάμε και τις ιδιαιτερότητες της, αφού δεν υπάρχει γενική συνταγή που να εφαρμόζεται επιτυχώς σε κάθε διάταξη.

3.5 Επισκόπηση φυσικών μοντέλων ηλεκτρονικών διατάξεων

Με την εμφάνιση των πρώτων ημιαγώγιμων διατάξεων τη δεκαετία του 50 εμφανίστηκε και η ανάγκη για δημιουργία αξιόπιστων μοντέλων. Αρχικά χρησιμοποιήθηκαν ευρύτατα τα μοντέλα ισοδύναμου κυκλώματος για την περιγραφή ημιαγώγιμων διατάξεων. Συγκεκριμένα τα μοντέλα ισοδύναμου κυκλώματος ασθενούς σήματος χαμηλών συχνοτήτων χρησιμοποιήθηκαν για να χαρακτηρίσουν πολλές διατάξεις λόγω της απλότητας του. Το πρόγραμμα SPICE (Simulation Program with Integrated Circuit Emphasis) είναι το δημοφιλέστερο πρόγραμμα προσομοίωσης κυκλωμάτων και ενσωματώνει εύκολα μοντέλα ισοδύναμου κυκλώματος. Οι βασικές αρχές των μοντέλων ισοδύναμου κυκλώματος δεν έχουν αλλάξει μέχρι σήμερα, αλλά η πολυπλοκότητα του έχει αυξηθεί προκειμένου να πετύχουμε μεγαλύτερη ακρίβεια και λειτουργία σε υψηλότερες συχνότητες. Σήμερα το ενδιαφέρον επικεντρώνεται στην ανάπτυξη μοντέλων ισχυρού σήματος, τα οποία όμως συνήθως χρησιμοποιούν αρκετές παραμέτρους χωρίς φυσική βάση. 

Τα πρώτα φυσικά μοντέλα είχαν αποκλειστικά τη μορφή κλειστών αναλυτικών εκφράσεων. Μια τέτοια ανάλυση ξεκινά μεν από βασικές φυσικές αρχές, αλλά περιλαμβάνει σημαντικές προσεγγίσεις και είναι συνήθως μονοδιάστατη. Τα αναλυτικά μοντέλα είναι ακόμα και σήμερα πολύ χρήσιμα, γιατί παρέχουν μια γρήγορη (έστω ποιοτική αν όχι ποσοτική) περιγραφή της διάταξης και βοηθούν στη κατανόηση της λειτουργίας της. Το μοντέλο του Shockley το 1952 για το τρανζίστορ επίδρασης πεδίου [18] είναι ένα από τα πρώτα φυσικά μοντέλα τρανζίστορ. Σε αυτή την ανάλυση η διάταξη χωρίζεται σε περιοχές στις οποίες μπορούν να γίνουν γραμμικές προσεγγίσεις και με αυτό τον τρόπο προκύπτουν αναλυτικές εκφράσεις. Διάφορα τέτοια μοντέλα (gradual channel models) έχουν εμφανιστεί για την περιγραφή FET [8], [19], [20]. Απλά μοντέλα για την ανάλυση βασικών ημιαγώγιμων διατάξεων, όπως pn δίοδος, διπολικό τρανζίστορ και MESFET βρίσκονται σε διάφορα εισαγωγικά βιβλία ημιαγώγιμων διατάξεων όπως το [9]. Υπάρχουν επίσης αναλυτικά μοντέλα, τα οποία λαμβάνουν υπόψη τη δισδιάστατη γεωμετρία του τρανζίστορ [21], [22], [23]. Αναλυτικά μοντέλα για το ΜOSFET σε διάφορες συνθήκες λειτουργίας δίνονται στο κλασικό βιβλίο του Τσιβίδη [4]. 

Όπως αναφέραμε λόγω της απλότητας τους και του μικρού χρόνου υπολογισμού που απαιτούν σε αντίθεση με αριθμητικά μοντέλα. Έχουν όμως κάποιους σοβαρούς περιορισμούς. Καταρχήν είναι κατά βάση μονοδιάστατα. Αυτό σημαίνει ότι δεν μπορούν να προβλέψουν καθαρά δισδιάστατα φαινόμενα, τα οποία οφείλονται στη μείωση του μήκους του καναλιού ενός τρανζίστορ (short-channel effects). Η τάση για σμίκρυνση των διαστάσεων των τρανζίστορ επομένως καθιστά τα αναλυτικά μοντέλα σε πολλές περιπτώσεις ανεπαρκή. Επίσης τα αναλυτικά μοντέλα συνήθως δεν συμπεριλαμβάνουν πιο σύνθετα φαινόμενα, όπως την εμφάνιση θερμών ηλεκτρονίων (hot electrons) σε υψηλές τιμές ηλεκτρικού πεδίου. Κβαντομηχανικά φαινόμενα, θερμική ανάλυση της διάταξης και υπολογισμός της επίδρασης παρασιτικών στοιχείων με ηλεκτρομαγνητική ανάλυση είναι στοιχεία που δύσκολα συμπεριλαμβάνονται σε αναλυτικό μοντέλο με καθαρά φυσική βάση. Ερευνητικό ενδιαφέρον για αναλυτικά μοντέλα σύγχρονων διατάξεων υπάρχει ακόμα και σήμερα. Τέτοια μοντέλα, τα οποία χαρακτηρίζονται ως φορητά (compact) έχουν το πλεονέκτημα του πολύ μικρού χρόνου προσομοίωσης. Προκειμένου όμως να αναπαράγουν τα πειραματικά αποτελέσματα τα μοντέλα αυτά αποκτούν εμπειρικό χαρακτήρα και χρησιμοποιούν παραμέτρους χωρίς φυσική βάση [10].

Φυσικά μοντέλα αριθμητικής προσομοίωσης ημιαγώγιμων διατάξεων εμφανίστηκαν στα μέσα της δεκαετίας του 60. Μια από τις πρώτες σχετικές εργασίες αφορά στην αριθμητική προσομοίωση ενός διπολικού τρανζίστορ πυριτίου [24]. Μονοδιάστατη αριθμητική προσομοίωση χρησιμοποιήθηκε για την περιγραφή pn διόδου το 1968 [25]. Αναφέρουμε επίσης την κλασική εργασία των Scharfetter και Gummel [26] η οποία αφορούσε σε μονοδιάστατη αριθμητική προσομοίωση και εισήγαγε ένα πολύ επιτυχημένο αλγόριθμο επίλυσης της εξίσωσης συνέχειας. Τα μονοδιάστατα μοντέλα που αναφέραμε μέχρι τώρα επαρκούν για το χαρακτηρισμό διατάξεων στις οποίες έχουμε μεταφορά φορτίου κατά μία διεύθυνση. Για τρανζίστορ σε ολοκληρωμένα κυκλώματα και λόγω της γεωμετρίας της διάταξης απαιτείται συνήθως τουλάχιστον δισδιάστατη προσομοίωση. Μόνο με προσομοίωση σε δύο διαστάσεις μπορεί κανείς να προβλέψει για παράδειγμα τα φαινόμενα μικρού διαύλου, τα οποία συγκεντρώνουν μεγάλο ερευνητικό ενδιαφέρον. Ένα από τα πρώτα δισδιάστατα προγράμματα αριθμητικής προσομοίωσης για την περιγραφή τρανζίστορ επίδρασης πεδίου ένωσης (JFET) αναπτύχθηκε από την IBM το 1970 [27]. Αντίστοιχη δισδιάστατη κλασική εργασία προσομοίωσης του διπολικού τρανζίστορ παρουσιάστηκε από τον Slotboom το 1973 [28]. 

Από τότε μέχρι σήμερα δισδιάστατες ή και τρισδιάστατες αριθμητικές τεχνικές προσομοίωσης έχουν εφαρμοστεί για τη μοντελοποίηση διάφορων ηλεκτρονικών διατάξεων. Ξεκαθαρίζουμε ότι αναφερόμαστε σε προσομοίωση με βάση το κλασικό σύνολο εξισώσεων του Shockley. Οι περισσότερες εργασίες στη βιβλιογραφία αναφέρονται σε τρανζίστορ επίδρασης πεδίου και συγκεκριμένα σε MOSFET και MESFET [29]-[32] λόγω των πολλών εφαρμογών τους. Τρισδιάστατα μοντέλα έχουν εμφανιστεί εδώ και πολλά χρόνια για την για τη διερεύνηση της επίδρασης που μπορεί να έχει το μικρό πλάτος της πύλης WG [33]. Αν και έχει αναφερθεί ότι τρισδιάστατα φαινόμενα μπορεί να επηρεάσουν αρκετά τη λειτουργία μιας ημιαγώγιμης διάταξης [34], συνήθως η προσομοίωση τρανζίστορ περιορίζεται σε δύο διαστάσεις λόγω του μεγάλου υπολογιστικού φόρτου της τρισδιάστατης ανάλυσης. Το πολύ μεγάλο πλάτος της πύλης WG σε σχέση με το μήκος της LG σε όλες τις διατάξεις εξασφαλίζει άλλωστε ότι η δισδιάστατη προσομοίωση είναι αρκετή για τη μοντελοποίηση του εσωτερικού της διάταξης (intrinsic part). Σήμερα τρισδιάστατα εργαλεία προσομοίωσης χρησιμοποιούνται κυρίως για την ηλεκτρομαγνητική ανάλυση διατάξεων που λειτουργούν σε μικροκυματικές συχνότητες και μελέτη των σχετικών παρασιτικών φαινομένων [35]. 

Σε διατάξεις με μικρές διαστάσεις και άρα υψηλότερες τιμές ηλεκτρικού πεδίου εμφανίζονται φαινόμενα θερμών ηλεκτρονίων (hot electrons). Αυτό σημαίνει ότι, όπως είδαμε στην ενότητα 2.3, η προσέγγιση ολίσθησης διάχυσης μπορεί να είναι ανακριβής, αφού η ταχύτητα ολίσθησης των ηλεκτρονίων δεν είναι συνάρτηση της στιγμιαίας τιμής του ηλεκτρικού πεδίου. Επομένως απαιτείται η χρήση κάποιου άλλου μοντέλου μεταφοράς φορτίου. Συνήθως χρησιμοποιείται το υδροδυναμικό σύνολο εξισώσεων με χρήση των χρόνων χαλάρωσης για την ορμή και την ενέργεια [36] ή το σύστημα εξισώσεων μεταφοράς ενέργειας (energy balance) [37]. Αυτές οι εξισώσεις (ροπές της εξίσωσης Boltzmann) βρίσκουν εφαρμογή σε πολλά προγράμματα προσομοίωσης [60], [111]. Μια άλλη πιο ολοκληρωμένη λύση με μεγαλύτερο υπολογιστικό κόστος είναι η απευθείας επίλυση της εξίσωσης Boltzmann για τα ηλεκτρόνια σε συνδυασμό με την εξίσωση Poisson [38]. Ενδιαφέρον παρουσιάζουν επίσης τα μοντέλα βαλιστικής μεταφοράς φορτίου (ballistic transport), τα οποία εφαρμόζονται όταν έχουμε μέσο μήκος ελεύθερης διαδρομής μεγαλύτερο από τις διαστάσεις της διάταξης [44]. 

Ειδική αναφορά πρέπει να γίνει και στη μέθοδο Monte Carlo. Αρχικά η μέθοδος χρησιμοποιήθηκε μόνο για να περιγράψει τη μεταφορά φορτίου σε ημιαγωγούς, δηλαδή η προσομοίωση εφαρμόζεται σε ομοιογενές δείγμα ημιαγωγού και όχι σε διάταξη [39], [40]. Από μια τέτοια προσομοίωση μπορούμε να προσδιορίσουμε παραμέτρους του υλικού (π.χ. κινητικότητα ή χρόνος χαλάρωσης) τις οποίες θα χρησιμοποιήσουμε σε απλούστερες μεθόδους προσομοίωσης της διάταξης. Η μέθοδος Monte Carlo εφαρμόζεται με όμως με επιτυχία και στην προσομοίωση ηλεκτρονικών διατάξεων. Σε αυτή την περίπτωση συνήθως απαιτείται η προσομοίωση της κίνησης πολλών ηλεκτρονίων μέσα στη διάταξη (ensemble Monte Carlo) και η διαδικασία συμπληρώνεται από επίλυση της εξίσωσης Poisson ανά τακτά χρονικά διαστήματα [15]. Μια από τις πρώτες σχετικές εργασίες δημοσιεύτηκε το 1979 για GaAs FET [41], ενώ η μέθοδος Monte Carlo έχει εφαρμοστεί σε διάφορες μικροκυματικές διατάξεις [115] όπως ΜOSFETs [42] και ΗΕΜΤs [43]. Ως μειονεκτήματα της μεθόδου αναφέρουμε το μεγάλο υπολογιστικό φόρτο και τη δυσκολία στην ακριβή μοντελοποίηση των μηχανισμών σκέδασης. 

Καθώς μικραίνουν οι διαστάσεις των ηλεκτρονικών διατάξεων γίνεται κατά κανόνα πιο αισθητή η παρουσία των κβαντικών φαινομένων. Υπάρχουν στη βιβλιογραφία διάφορες προσεγγίσεις για τη μοντελοποίηση τέτοιων φαινομένων. Η πιο συνηθισμένη μέθοδος είναι η αυτοσυνεπής επίλυση των εξισώσεων Poisson και Schrödinger [51]. Με αυτό τον τρόπο περιγράφονται τα φαινόμενα κβαντισμού, αφού λόγω περιορισμού των φορέων σε μικρό χώρο οι φορείς καταλαμβάνουν διακριτές ενεργειακές στάθμες. Ο περιορισμός της κίνησης των φορέων μπορεί να είναι σε μία διάσταση (κβαντικό πηγάδι) [45], σε δύο διαστάσεις [46] ή σε τρεις διαστάσεις (κβαντική τελεία) [47]. Η επίλυση του συστήματος Poisson και Schrödinger έχει χρησιμοποιηθεί με επιτυχία για την περιγραφή διάφορων διατάξεων. Στα MOSFET εφαρμόζεται για την κβαντομηχανική περιγραφή του στρώματος αντιστροφής [48], [49] και στα ΗΕΜΤ (όπως θα περιγραφεί αναλυτικά σε επόμενα κεφάλαια) για την μοντελοποίηση του δισδιάστατου ηλεκτρονικού νέφους στην ετεροεπαφή δύο ημιαγωγών [50]. Σημειώνεται ότι η εξίσωση Schrödinger λύνεται στην χρονοανεξάρτητη μορφή της με την προσέγγιση ενεργού μάζας. Πρόκειται λοιπόν για στατική ανάλυση και το ρεύμα υπολογίζεται από κάποια κλασική προσέγγιση όπως η εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης. 

Ιδιαίτερο ενδιαφέρον παρουσιάζει η μελέτη του φαινομένου σήραγγας σε μια ημιαγώγιμη διάταξη. Έχοντας λύσει της εξίσωση Schrödinger για την περιβάλλουσα κυματοσυνάρτηση μπορεί κανείς να προχωρήσει στον υπολογισμό του ρεύματος σήραγγας [52]. Τέτοιοι υπολογισμοί έχουν γίνει για παράδειγμα για το ρεύμα κάθετα στην ετεροεπαφή σε διπολικό τρανζίστορ ετεροεπαφής (ΗΒΤ) [53] και για το ρεύμα πύλης σε MOSFET [54[. Πιο περίπλοκοι υπολογισμοί μπορούν να γίνουν με χρήση του πίνακα πυκνοτήτων (density matrix) [55] ή τη συνάρτηση κατανομής Wigner [56]. Κβαντικά υδροδυναμικά μοντέλα εξισώσεων, τα οποία εισάγουν διορθώσεις στο υδροδυναμικό σύνολο εξισώσεων, έχουν εφαρμοστεί σε τρανζίστορ μικρών διαστάσεων [57]. Πάντως όλες οι παραπάνω προσεγγίσεις έχουν το μειονέκτημα του μεγάλου υπολογιστικού κόστους. Τέλος αναφέρουμε τη μέθοδο κλίσης συγκεντρώσεων (Density Gradient Method – DG) [58], η οποία είναι σημαντικά πιο απλή και γρήγορη. Αποτελεί τροποποίηση της εξίσωσης ολίσθησης-διάχυσης, ώστε να συμπεριληφθούν κβαντικά φαινόμενα και χρησιμοποιείται σε διατάξεις που έχουν κατά βάση κλασική συμπεριφορά και τα κβαντομηχανικά φαινόμενα περιορίζονται μικρές περιοχές. Εφαρμογή αυτής της μεθόδου στην προσομοίωση ενός MOSFET δίνεται στο [59]. 

Μια σύντομη αναφορά πρέπει να γίνει και στη θερμική προσομοίωση ημιαγώγιμων διατάξεων. Σε διατάξεις υψηλής ισχύος η ροή θερμότητας μπορεί να επηρεάσει σημαντικά τα ηλεκτρικά χαρακτηριστικά και επομένως πρέπει να ληφθεί υπόψη. Για τη μελέτη της θερμικής συμπεριφοράς απαιτείται συνήθως κάποια τρισδιάστατη προσομοίωση για το ολοκληρωμένο κύκλωμα (για όλο το chip και όχι μόνο το εσωτερικό του τρανζίστορ) [62], [63].

Η ωρίμανση των αριθμητικών μεθόδων προσομοίωσης ημιαγώγιμων διατάξεων καθώς και η ανάγκη για αξιόπιστα μοντέλα οδήγησε στην ανάπτυξη πακέτων προσομοίωσης. Οι πιο γνωστές εταιρείες λογισμικού που διαθέτουν τέτοια προϊόντα είναι η Silvaco (www.silvaco.com) και η Synopsys (www.synopys.com). Τα αντίστοιχα πακέτα προσομοίωσης Atlas και Sentaurus έχουν παρόμοια χαρακτηριστικά και περιλαμβάνουν διάφορα εργαλεία προσομοίωσης. Εκτός από την επίλυση των βασικών εξισώσεων (σε μόνιμη ή μεταβατική κατάσταση) δίνουν στο σχεδιαστή τη δυνατότητα να συμπεριλάβει κβαντομηχανικά ή θερμικά φαινόμενα. Διαθέτουν γραφικό περιβάλλον επικοινωνίας με το χρήστη και βιβλιοθήκη με παραμέτρους διάφορων υλικών. Επομένως η εισαγωγή μιας νέας γεωμετρίας μπορεί να γίνει πολύ εύκολα. Υπάρχουν επίσης εργαλεία προσομοίωσης, τα οποία έχουν αναπτυχθεί από πανεπιστήμια και είναι διαθέσιμα στο κοινό. Το δημοφιλέστερο πρόγραμμα είναι το MINIMOS/NT (Institute for Microelectronics, TU Wien). Πρόκειται για ένα δισδιάστατο πρόγραμμα προσομοίωσης, το οποίο έχει δυνατότητες αντίστοιχες με αυτές των εμπορικών πακέτων και έχει χρησιμοποιηθεί στη μελέτη πολλών πραγματικών διατάξεων [60]. 

Σε κάθε περίπτωση η χρήση ενός πακέτου προσομοίωσης προϋποθέτει τη βαθύτερη γνώση των μοντέλων που χρησιμοποιούνται και των προσεγγίσεων που γίνονται. Οι αδυναμίες ενός εργαλείου προσομοίωσης μπορεί να μην είναι φανερές, ενώ η ίδια μέθοδος προσομοίωσης δεν είναι κατάλληλη για όλες τις διατάξεις. Επιπλέον δεν είναι εύκολο για το χρήστη να προσαρμόσει τον κώδικα προσομοίωσης στις ανάγκες του. Συνοπτικά τα κρίσιμα σημεία στην προσομοίωση ημιαγώγιμων ηλεκτρονικών διατάξεων είναι η μοντελοποίηση κβαντομηχανικών και θερμικών φαινομένων καθώς και η περιγραφή της λειτουργίας σε υψηλές συχνότητες. Στόχος είναι η ενοποίηση διάφορων επιμέρους εργαλείων προσομοίωσης σε ένα μοντέλο. Για παράδειγμα στο [61] έχουμε ηλεκτρομαγνητική και θερμική προσομοίωση μαζί με επίλυση των εξισώσεων του πίνακα 3.3 (υδροδυναμικό σετ + Poisson + Schrödinger) για ένα μικροκυματικό pHEMT.   
Κεφάλαιο 4
Διατάξεις συντονισμένου φαινομένου σήραγγας

Πριν προχωρήσουμε στην αριθμητική προσομοίωση διάταξης ετεροεπαφής (και συγκεκριμένα του τρανζίστορ ΗΕΜΤ) μελετήθηκε μια διάταξη ετεροεπαφής κβαντικού πηγαδιού. Σε αυτό το κεφάλαιο θα εξετάσουμε ημιαγώγιμες διατάξεις ετεροεπαφών κβαντικού πηγαδιού δυναμικού με διπλό φράγμα δυναμικού, γνωστές ως διατάξεις συντονισμένου φαινομένου σήραγγας. Τέτοιες διατάξεις παρουσιάζουν ενδιαφέρουσες ηλεκτρικές και οπτικές ιδιότητες. Η σημαντικότερη ιδιότητα τους είναι η εμφάνιση αρνητικής διαφορικής αντίστασης (Negative Differential Resistance – NDR). Στην ενότητα 4.1 δίνεται μια ποιοτική ανάλυση για τη δίοδο συντονισμένου φαινομένου σήραγγας. Στην ενότητα 4.2 περιγράφεται ο υπολογισμός των ενεργειακών σταθμών και γίνεται σύγκριση με πειραματικά δεδομένα.

 Η βασική θεωρία για τη μελέτη μιας τέτοιας διάταξης ετεροεπαφής με το θεώρημα ενεργού μάζας αναλύθηκε στην ενότητα 2.2. Στο συγκεκριμένο απλό πρόβλημα η εξίσωση Schrödinger μπορεί να λυθεί με την προσέγγιση ενεργού μάζας σε μία διάσταση με χρήση αναλυτικών μεθόδων. Με τη μελέτη αυτής της διάταξης εμπεδώθηκαν καλύτερα τα βασικά εργαλεία για τη μελέτη μιας ετεροεπαφής. Παρά την απλότητα της μεθόδου, τα αποτελέσματα της μοντελοποίησης έρχονται σε καλή συμφωνία με τα πειραματικά δεδομένα για τις οπτικές ιδιότητες της διάταξης και ερμηνεύουν τις ηλεκτρικές ιδιότητες.    
4.1 Δίοδος συντονισμένου φαινομένου σήραγγας (RTD)

Στην περίπτωση του ΗΕΜΤ (όπως θα δούμε αναλυτικά στο 5ο κεφάλαιο) η μεταφορά φορτίου γίνεται παράλληλα στην ετεροεπαφή δύο ημιαγωγών. Σε διατάξεις διπλού φράγματος μας ενδιαφέρει η μεταφορά φορέων κάθετα στις ετεροεπαφές με το φαινόμενο της σήραγγας. Αυτός ο μηχανισμός (resonant electron tunneling) είναι η αρχή λειτουργίας της διόδου συντονισμένου φαινομένου σήραγγας (Resonant Tunneling Diode – RTD). Μια διάταξη RTD παρουσιάζει ενδιαφέρον, γιατί εμφανίζει αρνητική διαφορική αντίσταση (Negative differential resistance – NDR) και μπορεί να χρησιμοποιηθεί σε ηλεκτρονικές εφαρμογές πολύ υψηλών συχνοτήτων. Στην επόμενη ενότητα μελετάται μια συγκεκριμένη διάταξη κβαντικού πηγαδιού ZnMgO/ZnO/ZnMgΟ.


Εξετάζεται στη συνέχεια η διάταξη RTD του σχήματος 4.1, η οποία αποτελείται από διαδοχικά ημιαγώγιμα στρώματα AlχGa1-χAs και GaAs. Η ετεροεπαφή AlGaAs/GaAs είναι καλής ποιότητας και χρησιμοποιείται σε διατάξεις ΗΕΜΤ. Οι πάνω και κάτω περιοχές GaAs είναι νοθευμένες με δότες ηλεκτρονίων και λειτουργούν ως ωμικές επαφές. Τα δύο στρώματα του κράματος AlχGa1-χAs (συνήθως με χ=0.3) λειτουργούν ως φράγματα δυναμικού για τα ηλεκτρόνια λόγω του μεγαλύτερου ενεργειακού διάκενου του AlAs. Στη μέση υπάρχει ένα λεπτό στρώμα GaAs, το οποίο λειτουργεί ως κβαντικό πηγάδι δυναμικού. 
Με βάση την παραπάνω περιγραφή προκύπτει το διάγραμμα του πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας Εc κατά μήκος της διεύθυνσης z, δηλαδή κάθετα στις ετεροεπαφές. Το διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας απεικονίζεται στο δεξί μέρος του σχήματος 4.1 για τρεις τιμές εξωτερικά εφαρμοζόμενης τάσης. Στο διάγραμμα 4.1α απεικονίζεται η διάταξη σε ισορροπία δηλαδή με μηδενική εφαρμοζόμενη τάση, οπότε έχουμε επίπεδη ζώνη αγωγιμότητας. Τα ηλεκτρόνια στο κβαντικό πηγάδι δυναμικού GaAs συμπεριφέρονται ως δισδιάστατα και καταλαμβάνουν διακριτές ενεργειακές στάθμες. Στο σχήμα απεικονίζεται ενδεικτικά η θέση της πρώτης στάθμης ε1. Η στάθμη Fermi στις ωμικές περιοχές GaAs βρίσκεται πάνω από τη ζώνη αγωγιμότητας εξαιτίας της έντονης νόθευσης στις περιοχές αυτές. Στη δίοδο συντονισμένου φαινομένου έχουμε λοιπόν δύο περιοχές (ωμικές επαφές) τις οποίες ονομάζουμε εκπομπό (emitter) και συλλέκτη (collector) και την ενδιάμεση περιοχή στην οποία τα ηλεκτρόνια στη ζώνη αγωγιμότητας είναι εγκλωβισμένα και συμπεριφέρονται ως δισδιάστατα. Η πιθανότητα εύρεσης ηλεκτρονίων στα φράγματα θεωρείται μηδενική. Ισοδύναμα η μετάβαση ηλεκτρονίων από τη μία πλευρά στην άλλη μπορεί να γίνει μόνο μέσω του φαινομένου σήραγγας, αφού θεωρούμε ότι τα φράγματα δυναμικού είναι αρκετά υψηλά ώστε να μην επιτρέπουν τη θερμιονική εκπομπή ηλεκτρονίων. 
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Σχήμα 4.1.Διάταξη RTD και αντίστοιχο διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας.
Εξετάζεται στη συνέχεια η συμπεριφορά της διόδου όταν εφαρμόσουμε διαφορά δυναμικού Φ ανάμεσα στις δύο επαφές του συλλέκτη (δεξιά) και εκπομπού (αριστερά). Σημειώνεται ότι οι παράμετροι της γεωμετρίας (πάχη φραγμάτων και πηγαδιού) επιλέγονται ώστε η πρώτη ενεργειακή στάθμη ε1 στο πηγάδι να βρίσκεται λίγο πάνω από τη στάθμη Fermi των ηλεκτρονίων στις ωμικές επαφές. Με εφαρμογή μικρής τάσης Φ έχουμε τροποποίηση του ενεργειακού διαγράμματος όπως φαίνεται στο σχήμα 4.1β. Η εφαρμοζόμενη διαφορά δυναμικού ταυτίζεται με τη διαφορά στις στάθμες Fermi στα δύο άκρα της διάταξης. Ο θετικός πόλος της πηγής είναι στα δεξιά του σχήματος (συλλέκτη). Για να μπορούν τα ηλεκτρόνια να μεταβούν από τα αριστερά στη στάθμη ε1 του πηγαδιού πρέπει να έχουν ενέργεια 
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 . Για να γίνει αυτό θα πρέπει η στάθμη ε1 να βρίσκεται ανάμεσα στον πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας Ecem και την αντίστοιχη στάθμη Fermi Efem. Αυτό συμβαίνει στο σχήμα 4.1β, όπου έχουμε διέλευση του ρεύματος λόγω συντονισμένου φαινομένου σήραγγας. Αύξηση της τάσης σε αυτή την περιοχή οδηγεί σε αύξηση του ρεύματος καθώς περισσότερα ηλεκτρόνια έχουν ενέργεια Εz = ε1 και είναι διαθέσιμα για μετάβαση στο πηγάδι με το φαινόμενο σήραγγας. Με τον ίδιο τρόπο τα ηλεκτρόνια μεταβαίνουν από το πηγάδι στο συλλέκτη.


Αν αυξήσουμε περισσότερο την εξωτερική τάση, ο πυθμένας της ζώνης αγωγιμότητας ξεπερνά τη στάθμη ε​1, όπως συμβαίνει το σχήμα 4.1γ. Σε τέτοιες τιμές τάσης δεν υπάρχουν διαθέσιμα ηλεκτρόνια για να μεταβούν στη στάθμη ε1. Αυτό συνεπάγεται απότομη μείωση του ρεύματος σε κάποια περιοχή αύξησης της τάσης, δηλαδή την εμφάνιση αρνητικής διαφορικής αντίστασης (NDR). Αυτή η περιοχή λειτουργίας εμφανίζει το μεγαλύτερο ενδιαφέρον στη λειτουργίας της διόδου. Ακόμα μεγαλύτερη αύξηση της τάσης οδηγεί βέβαια σε αύξηση του ρεύματος, λόγω μετάβασης μέσω άλλων καταστάσεων ή μέσω θερμιονικής εκπομπής. Στο σχήμα 4.2 φαίνεται μια τυπική καμπύλη Ι-V διόδου συντονισμένου φαινομένου σήραγγας. Είναι πιθανόν να παρατηρηθούν περισσότερες από μία κορυφές αρνητικής διαφορικής αντίστασης λόγω της ύπαρξης περισσότερων ενεργειακών σταθμών στο πηγάδι. Η θέση των ενεργειακών σταθμών στο πηγάδι δυναμικού είναι επομένως καθοριστικής σημασίας τόσο για τις ηλεκτρικές, αλλά και για τις οπτικές ιδιότητες της διάταξης. 
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Σχήμα 4.2.Χαρακτηριστική Ι-V για διάταξη RTD.
Η μετάβαση ηλεκτρονίων από τον εκπομπό (em) στο συλλέκτη (col) μπορεί να περιγραφεί με δύο βασικούς μηχανισμούς: Ο πρώτος και απλούστερος είναι η απευθείας, σύμφωνη μετάβαση ηλεκτρονίων μέσα από το διπλό φράγμα με το κβαντομηχανικό φαινόμενο σήραγγας. Ο δεύτερος μηχανισμός είναι η διαδοχική μετάβαση των ηλεκτρονίων από τον εκπομπό στο πηγάδι και από το πηγάδι στο συλλέκτη με το φαινόμενο της σήραγγας. Η βασική διαφορά είναι ότι στη δεύτερη περίπτωση προβλέπεται η πιθανότητα σκέδασης των ηλεκτρονίων μέσα στο πηγάδι.


Εξετάζουμε συνοπτικά τη σύμφωνη μετάβαση των ηλεκτρονίων με το φαινόμενο της σήραγγας και τις αντίστοιχες σχέσεις υπολογισμού της πυκνότητας ρεύματος. Η κυματοσυνάρτηση των ηλεκτρονίων που εισέρχονται από τον εκπομπό δίνεται από τη σχέση:
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   Η κυματοσυνάρτηση των ηλεκτρονίων που εξέρχονται από τον εκπομπό αντίστοιχα είναι:
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Για τον υπολογισμό του ρεύματος μας ενδιαφέρει ο συντελεστής διέλευσης των ηλεκτρονίων για το διπλό φράγμα:
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όπου 
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. Ο συντελεστής διέλευσης εξαρτάται λοιπόν από την ενέργεια των εισερχόμενων ηλεκτρονίων και μπορεί να υπολογιστεί από την επίλυση της εξίσωσης Schrödinger. Λόγω συμμετρίας ο συντελεστής διέλευσης έχει την ίδια μορφή για ηλεκτρόνια από αριστερά προς τα δεξιά και αντίστροφα. Σύμφωνα με όσα αναφέραμε παραπάνω ο συντελεστής Τ(Εz) θα παρουσιάζει μέγιστο για Εz=ε1. 


Η επιφανειακή συγκέντρωση ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας με ενέργεια Εz στις ωμικές επαφές δίνεται από τις σχέσεις:
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  (4.4)
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  (4.5)
όπου Εf​em - Εf​col = eΦ. Η πυκνότητα ρεύματος λόγω μετάβασης ηλεκτρονίων από τον εκπομπό στο συλλέκτη προκύπτει ολοκληρώνοντας για όλες τις δυνατές τιμές ενέργειας Ε​z και δίνεται από τη σχέση:
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  (4.6)

Η πυκνότητα ρεύματος λόγω ρεύματος από το συλλέκτη προς τον εκπομπό δίνεται αντίστοιχα από τη σχέση:



[image: image206.wmf]col

c

col

nzzzz

E

e

Jn(E)T(E)dE

2

¥

-

=×××

p

ò

h







  (4.7) 
Η συνολική πυκνότητα ρεύματος κατά τη διεύθυνση z είναι:
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Για πολύ μικρές τιμές εφαρμοζόμενης τάσης Φ από το ανάπτυγμα των (4.4) και (4.5) η πυκνότητα ρεύματος γίνεται:
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  (4.9) 
όπου θεωρούμε ότι Εc=Ecem=Eccol. Για μεγαλύτερες τιμές εφαρμοζόμενης τάσης το ρεύμα 
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 για ηλεκτρόνια από το συλλέκτη στον εκπομπό είναι πολύ μικρότερο, άρα η πυκνότητα ρεύματος προσεγγίζεται από τη σχέση:
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3.2 Μελέτη συστήματος κβαντικού πηγαδιού ZnMgO/ZnO/ZnMgO
Σε αυτή την ενότητα εξετάζουμε τη διάταξη του σχήματος 4.3. Η συγκεκριμένη διάταξη έχει κατασκευαστεί με επιταξιακή τεχνική εναπόθεσης παλμών laser (Pulsed Laser Deposition – PLD) σε υπόστρωμα Al2O3 για πάχος πηγαδιού ΖnO 6, 8 και 50 nm. Η διαδικασία κατασκευής της διάταξης αλλά και τα πειραματικά δεδομένα για τις ηλεκτρικές και οπτικές ιδιότητες της διάταξης παρουσιάζονται στην εργασία [123]. Σημειώνεται ότι το οξείδιο του ψευδαργύρου (ZnO) είναι ημιαγωγός με μεγάλο ενεργειακό διάκενο (Εg=3.292 eV) και χρήσιμες οπτοηλεκτρονικές και πιεζοηλεκτρικές ιδιότητες. Για να δημιουργηθεί μια διάταξη κβαντικού πηγαδιού ZnO χρειάζεται ένα κράμα με υψηλότερο ενεργειακό διάκενο. Το ΖnMgO είναι κατάλληλο για αυτό το σκοπό. Η ετεροεπαφή ΖnxMg1-xO/ZnO έχει καλή ποιότητα για χ>0.7. Στην περίπτωση που μελετήσαμε η ετεροεπαφή Zn0.8Mg0.2​O/ZnO χρησιμοποιήθηκε για την κατασκευή διόδου συντονισμένου φαινομένου σήραγγας. Πρόκειται για την πρώτη διάταξη τέτοιου τύπου που κατασκευάστηκε με ημιαγωγό μεγάλου ενεργειακού διάκενου και παρουσιάζει ιδιαίτερο ενδιαφέρον για την ανάπτυξη ανιχνευτή φωτός στην περιοχή UV.
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Σχήμα 4.3. Δομή RTD Zn0.8Mg0.2​O/ZnO.

Η μοντελοποίηση του συστήματος γίνεται στην απλούστερη περίπτωση αν θεωρήσουμε πηγάδι δυναμικού με πεπερασμένο βάθος και φράγματα δυναμικού άπειρου πλάτους. Με αυτό τον τρόπο προσδιορίζεται μια πρώτη εκτίμηση για τη θέση των ενεργειακών καταστάσεων στο πηγάδι και επομένως περιγράφονται οι οπτικές ιδιότητες. Στη διάταξη αυτή όμως μας ενδιαφέρουν και οι ηλεκτρικές ιδιότητες, άρα πρέπει να ληφθούν υπόψη οι κυματοσυναρτήσεις στις περιοχές ZnO, δηλαδή στις άκρες της διάταξης. Για αυτό το λόγο η ανάλυση μας περιλαμβάνει το πεπερασμένο πάχος των φραγμάτων. Το  ενεργειακό διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας Εc και της ζώνης σθένους Ev για ηλεκτρόνια και οπές αντίστοιχα φαίνεται στο σχήμα 4.4. Θεωρούμε ότι στα άκρα της διάταξης έχουμε φράγματα άπειρου ύψους.   

Σχήμα 4.4.Ενεργειακό διάγραμμα ζωνών αγωγιμότητας και σθένους.

Για να περιγράψουμε τη διάταξη χρησιμοποιούμε τη μονοδιάστατη εξίσωση Schrödinger με την προσέγγιση ενεργού μάζας. Αν και πρόκειται για απλή προσέγγιση θα δούμε ότι προκύπτουν ενδιαφέροντα αποτελέσματα. Για τα ηλεκτρόνια στη ζώνη αγωγιμότητας ισχύει ότι:
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(4.11)
όπου θεωρούμε σταθερή ενεργό μάζα m* = 0.28mo. Η ανάλυση για οπές είναι παρόμοια και για αυτό παραλείπεται. Λόγω συμμετρίας η (4.11) λύνεται μόνο για χ>0. Οι λύσεις για την κυματοσυνάρτηση Ψc(x) διακρίνονται σε άρτιες και περιττές λύσεις ως προς χ. Επομένως η μορφή των κυματοσυναρτήσεων σε κάθε περιοχή είναι: 
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(4.15)
όπου Ε*=Ε-Εc η απόσταση των ενεργειακών σταθμών από τη ζώνη αγωγιμότητας και Vo=314 meV το ύψος του φράγματος δυναμικού. 


Στις παραπάνω εξισώσεις έχουμε τους 5 άγνωστους συντελεστές A, B, C, D και Ε, επομένως χρειάζονται 5 αλγεβρικές εξισώσεις για τον προσδιορισμό τους. Οι εξισώσεις αυτές προκύπτουν από τις συνοριακές συνθήκες για το Ψc. Συγκεκριμένα απαιτούμε τη συνέχεια της Ψc και της πρώτης παραγώγου 
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 για χ=a και χ=b. Επίσης θέτουμε Ψc (c)=0. Από τις συνθήκες αυτές προκύπτει σύστημα της μορφής:
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          (4.16)
Ο πίνακας P για άρτια (even) και περιττή (odd) συμμετρία δίνεται από τις παρακάτω σχέσεις:
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(4.17)
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(4.18)

όπου έχουμε ορίσει τις ποσότητες l=k1a, m=k2a, n=k2b, j=k1b και r=k1c. Το σύστημα (4.16) έχει μη μηδενική λύση αν η ορίζουσα του πίνακα P είναι ίση με μηδέν. Επομένως προκύπτουν οι εξισώσεις:
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(4.19)

Λύνοντας αριθμητικά αυτές τις εξισώσεις υπολογίζονται οι ιδιοτιμές της ενέργειας (επιτρεπτές ενεργειακές καταστάσεις) για το σύστημα. Οι συντελεστές των κυματοσυναρτήσεων υπολογίζονται στη συνέχεια από την (4.16) για κάθε ιδιοτιμή της ενέργειας. Ως σχέση κανονικοποίησης επιλέγουμε αυθαίρετα Α=1. Η ίδια διαδικασία επαναλαμβάνεται για τις οπές με m* = 1.5mo και Vo=35 meV. 


Πρέπει να τονιστεί ότι από τη διαδικασία αυτή υπολογίζεται ένας μεγάλος αριθμός ιδιοτιμών (>100) και το Ε είναι σχεδόν συνεχές. Οι περισσότερες από αυτές αντιστοιχούν σε ηλεκτρόνια στις περιοχές ΖnΟ μεγάλου πάχους (200nm). Μόνο ένας μικρός αριθμός από τις ιδιοτιμές αυτές αντιστοιχούν σε ηλεκτρόνια εγκλωβισμένα στο πηγάδι. Για να διακρίνουμε ανάμεσα στις δύο περιπτώσεις ορίζουμε την ποσότητα:
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(4.20)  Εφόσον έχουμε θέσει Α=1, τιμές S<0 αντιστοιχούν σε στάθμες του κεντρικού πηγαδιού και τιμές S>0 σε στάθμες στις εξωτερικές ωμικές επαφές ZnO. 


Στο σχήμα 4.5 απεικονίζεται η μεταβολή του S για τις διάφορες επιτρεπτές τιμές Ε-Εc και για πάχος πηγαδιού ίσο με 6 nm. Λόγω του μεγάλου αριθμού καταστάσεων η μεταβλητή Ε-Εc είναι σχεδόν συνεχής. Είναι φανερό ότι υπάρχουν 3 στάθμες περιορισμένες στο πηγάδι (δύο από άρτια συμμετρία και μία από περιττή) με Ε-Εc=24.8 meV, 97.6 meV και 211 meV. Από το διάγραμμα φαίνεται επίσης ότι οι δύο πρώτες στάθμες είναι καλύτερα περιορισμένες στο πηγάδι. Οι ηλεκτρικές μετρήσεις για τη συγκεκριμένη διάταξη δείχνουν συμπεριφορά συντονισμένου φαινομένου σήραγγας.  Στο σχήμα 4.6 δίνονται οι I-V χαρακτηριστικές για Τ=200 Κ και Τ=300 Κ, όπου μπορεί κανείς να παρατηρήσει δύο κορυφές αρνητικής διαφορικής αντίστασης. Όπως περιμέναμε οι κορυφές αυτές εμφανίζονται πιο έντονα σε χαμηλές θερμοκρασία. 

Σχήμα 4.5. Μεταβολή του S ως προς τη σχεδόν συνεχή ποσότητα Ε-Εc για πηγάδι με πάχος 6nm και φράγμα πάχους 7nm.




Σχήμα 4.6. Χαρακτηριστικές Ι-V για πάχος πηγαδιού 6nm σε Τ=200 Κ και Τ=300 Κ.
Αυτές οι δύο κορυφές αρνητικής διαφορικής αντίστασης (NDR) αντιστοιχούν στα δύο πρώτα ελάχιστα του S, δηλαδή στις δύο πρώτες στάθμες. Το τρίτο ελάχιστο δεν εμφανίζεται στις ηλεκτρικές χαρακτηριστικές. Αυτό πιθανώς οφείλεται στον μικρότερο περιορισμό (localization) της τρίτης στάθμης. Παρατηρούμε ότι όσο μικρότερη η τιμή του S στο ελάχιστο, δηλαδή όσο καλύτερος ο περιορισμός των ηλεκτρονίων στη στάθμη, τόσο πιο έντονες οι κορυφές NDR στις ηλεκτρικές χαρακτηριστικές. Στο σχήμα 4.7 δίνεται το αντίστοιχο διάγραμμα του S για μικρότερο πάχος φράγματος ίσο με 3 nm. Η θέση των ενεργειακών καταστάσεων δεν μεταβάλλεται, αλλά επηρεάζεται σημαντικά ο βαθμός περιορισμού των καταστάσεων.   


Σχήμα 4.7. Μεταβολή του S ως προς τη σχεδόν συνεχή ποσότητα Ε-Εc για διάταξη με πηγάδι 6nm και φράγμα 3nm.  
Για να μελετήσουμε τις οπτικές ιδιότητες του συστήματος εξετάζουμε τις επιτρεπτές ενεργειακές μεταβάσεις ηλεκτρονίων από τη ζώνη αγωγιμότητας στη ζώνη σθένους. Στο σχήμα 4.8 δίνεται το φάσμα εκπομπής της διάταξης από μετρήσεις φωταύγειας (Photoluminescence Spectroscopy – PL) στους 77 Κ με διέγερση από laser N2 στα 337 nm. Στο φάσμα εκπομπής διακρίνονται οι δύο κορυφές που αντιστοιχούν στο ενεργειακό διάκενο του ZnO και του Zn0.8Mg0.2O. Επίσης φαίνονται οι κορυφές για το κβαντικό πηγάδι των 6 nm με μήκος κύματος 345.55 nm (ενέργεια 3.584 eV) και για το πηγάδι των 8 nm με μήκος κύματος 348.22 nm (ενέργεια 3.560 eV).          

Σχήμα 4.8. Φάσμα εκπομπής από μετρήσεις PL για τις διατάξεις Zn0.8Mg0.2O/ZnO με πηγάδι 6 και 8 nm και φράγματα 7nm


Στη συνέχεια υπολογίζουμε τις επιτρεπτές οπτικές μεταβάσεις με βάση τη διαδικασία που περιγράψαμε παραπάνω. Οι ιδιοτιμές της ενέργειας για τη ζώνη αγωγιμότητας και ζώνης σθένους υπολογίζονται από τα ελάχιστα των διαγραμμάτων του S. Οι οπτικές μεταβάσεις που μπορούν να γίνουν θα είναι ανάμεσα σε στάθμες της ζώνης σθένους και της ζώνης αγωγιμότητας με τον ίδιο κβαντικό αριθμό, για παράδειγμα από την πρώτη στάθμη της ζώνης αγωγιμότητας στην πρώτη της ζώνης σθένους (βλ. διαγράμματα 4.9 και 4.10). Για το πηγάδι των  6 nm η μεγαλύτερη μετάβαση χαρακτηρίζεται από ενέργεια 3.536 eV. Αυτή η τιμή έρχεται σε σχετικά καλή συμφωνία με την πειραματική τιμή των 3.584 eV, με δεδομένο το γεγονός ότι έχουμε χρησιμοποιήσει την προσέγγιση ενεργού μάζας και υπάρχει κάποια αβεβαιότητα στις τιμές των παραμέτρων. Οι υπόλοιπες μεταβάσεις δεν αναμένεται να εμφανιστούν στα πειραματικά δεδομένα, επειδή αυτά προκύπτουν μετά από διέγερση με φωτόνια μεγαλύτερης ενέργειας 3.675 eV (335 nm). 
Οι οπτικές μεταβάσεις για το πηγάδι με πάχος 8 nm φαίνονται στο σχήμα 4.10. Σε αυτή την περίπτωση οι υπολογισμοί μας δίνουν ενέργεια 3.449 eV και δεν έρχονται σε καλή συμφωνία με την πειραματική τιμή των 3.560 eV. Μια πιθανή εξήγηση για αυτή τη διαφορά είναι ότι υπάρχει στο σχήμα 4.10 μια τέταρτη δυνατή μετάβαση λόγω τέταρτης στάθμης στη ζώνη σθένους. Μια τέτοια στάθμη πολύ κοντά στο ύψος του φράγματος της ζώνης σθένους (35 meV) πιθανώς δεν ανιχνεύεται από τη μέθοδο μας λόγω κακού περιορισμού των οπών σε αυτή στη στάθμη. Μια τέτοια μετάβαση από την υψηλότερη στάθμη της ζώνης αγωγιμότητας (232 meV) στη ζώνη σθένους  έρχεται σε πολύ καλή συμφωνία με την πειραματική τιμή των 3.56 eV (συγκεκριμένα 3.292+0.232+0.035= 3.559 eV). Υπενθυμίζεται ότι οι τρεις πρώτες επιτρεπτές μεταβάσεις δε φαίνονται στα πειραματικά δεδομένα, αφού η διέγερση γίνεται από laser με μήκος κύματος 335 nm (3.675 eV). 

Σχήμα 4.9. Επιτρεπτές ενεργειακές μεταβάσεις που προκύπτουν από την επίλυση της εξίσωσης Schrödinger για τη δομή 7nm/6nm/7nm. 

Σχήμα 4.10. Επιτρεπτές ενεργειακές μεταβάσεις για τη δομή 7nm/8nm/7nm. 
Κεφάλαιο 5
Αριθμητική προσομοίωση ημιαγώγιμων διατάξεων με τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών
5.1 Μέθοδος πεπερασμένων διαφορών
Στο 2ο κεφάλαιο παρουσιάσαμε τις βασικές εξισώσεις για την ανάλυση ημιαγώγιμων ηλεκτρονικών διατάξεων. Σε ορισμένες περιπτώσεις και με κατάλληλες προσεγγίσεις προκύπτουν αναλυτικές λύσεις, οι οποίες περιγράφουν με ακρίβεια τη λειτουργία τους. Συνήθως όμως αυτό δεν είναι εφικτό, οπότε απαιτείται η χρήση κάποιας αριθμητικής τεχνικής για επίλυση των εξισώσεων και ακριβέστερη περιγραφή μιας διάταξης. Η χρήση αριθμητικών τεχνικών γίνεται πιο διαδεδομένη, όσο αυξάνονται οι δυνατότητες των υπολογιστών. 

Σε αυτό το κεφάλαιο γίνεται μια σύντομη παρουσίαση της μεθόδου πεπερασμένων διαφορών. Εξετάζεται συγκεκριμένα η εφαρμογή της μεθόδου στην επίλυση του συστήματος διαφορικών εξισώσεων που περιγράφει μια ημιαγώγιμη διάταξη. Στις επόμενες ενότητες εξετάζεται επίσης η διακριτοποίηση των βασικών εξισώσεων ημιαγωγών σε δύο διαστάσεις, δηλαδή η μετατροπή των διαφορικών εξισώσεων σε ένα σύστημα αλγεβρικών εξισώσεων. Οι άγνωστοι αυτού του γενικά μη γραμμικού συστήματος είναι οι ποσότητες που μας ενδιαφέρουν (όπως δυναμικό και συγκέντρωση φορέων) στα διάφορα σημεία που έχουμε επιλέξει. Για να προκύψει ένα επιλύσιμο σύστημα πρέπει, όπως θα δούμε, να εφαρμοστούν οι κατάλληλες συνοριακές συνθήκες. Τέλος γίνεται αναφορά στη διαδικασία επίλυσης του αλγεβρικού πλέον συστήματος. 

Η μέθοδος πεπερασμένων διαφορών χρησιμοποιείται ευρύτατα για τη διακριτοποίηση των εξισώσεων για ημιαγωγούς και είναι μια συνηθισμένη επιλογή σε προγράμματα προσομοίωσης διατάξεων. Υπάρχουν στη βιβλιογραφία αρκετές μελέτες για την ακρίβεια και τη σύγκλιση της μεθόδου [65], [66]. Πρόκειται για αριθμητική μέθοδο προσομοίωσης μέσω χωρικής δειγματοληψίας των μεταβλητών και μετατροπής των διαφορικών εξισώσεων σε αλγεβρικές εξισώσεις διαφορών. Επεκτείνεται και για λύση προβλημάτων στο πεδίο του χρόνου. Χρησιμοποιείται σε διάφορα προβλήματα, για παράδειγμα η μέθοδος πεπερασμένων διαφορών στο πεδίο του χρόνου (Finite Difference Time Domain-FDTD) είναι μέθοδος απευθείας επίλυσης των εξισώσεων του Μaxwell [67]. 

 Το πρώτο βήμα για την εφαρμογή της μεθόδου είναι ο ορισμός της περιοχής προσομοίωσης (simulation domain), η οποία θα πρέπει να αναπαριστά όσο γίνεται καλύτερα την πραγματική γεωμετρία. Η περιοχή προσομοίωσης μπορεί να εκτείνεται σε μία, δύο ή τρεις διαστάσεις. Η προσομοίωση σε μία διάσταση συνήθως δεν επαρκεί για ρεαλιστική μοντελοποίηση μιας διάταξης, εκτός και αν πρόκειται για απλοποιημένο μοντέλο. Από την άλλη πλευρά η τρισδιάστατη προσομοίωση συνεπάγεται μεγάλες απαιτήσεις σε χρόνο υπολογισμού και σε μνήμη. Για αυτό το λόγο προτιμάται συνήθως σε ένα τρανζίστορ η δισδιάστατη προσομοίωση σε επίπεδο παράλληλο στη διεύθυνση ροής του ρεύματος, όπως φαίνεται στο σχήμα 5.1. Εφόσον σε ένα FET το μήκος της πύλης είναι πολύ μικρότερο από το πλάτος (LG<<WG) η προσέγγιση αυτή είναι δικαιολογημένη, τουλάχιστον για το εσωτερικό της διάταξης. Τρισδιάστατη ανάλυση μπορεί να χρειάζεται για τα παρασιτικά στοιχεία ή για τα θερμικά φαινόμενα. Το μονοδιάστατο μοντέλο είναι μεν πολύ πιο γρήγορο, αλλά δεν προβλέπει την εμφάνιση φαινομένων μικρού διαύλου (short-channel effects). Συνολικά η επιλογή της περιοχής πρέπει να γίνει με τέτοιο τρόπο, ώστε να μοντελοποιείται ικανοποιητικά η συμπεριφορά της διάταξης χωρίς να έχουμε περιττή πολυπλοκότητα ή υπολογιστική επιβάρυνση. 

Το επόμενο βήμα είναι να χωρίσουμε την περιοχή που επιλέξαμε σε ένα αρκετά μεγάλο αριθμό από στοιχειώδεις περιοχές.  Στη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών χρησιμοποιείται ένα ορθογώνιο πλέγμα από γραμμές παράλληλες στους δύο άξονες, έστω χ και y για δισδιάστατη προσομοίωση. Οι συνεχείς φυσικές μεταβλητές που μας ενδιαφέρουν, όπως οι συγκεντρώσεις φορέων n και p και το ηλεκτροστατικό δυναμικό Ψ, αναπαριστώνται από διακριτές τιμές στα σημεία του πλέγματος (i, j). Αυτό το πλέγμα σημείων καλύπτει την περιοχή προσομοίωσης, όπως φαίνεται στο σχήμα 5.1 για απλοποιημένη γεωμετρία FET. Όσο πιο πυκνό πλέγμα, άρα και μεγαλύτερο αριθμό σημείων επιλέξουμε, τόσο αυξάνεται η ακρίβεια της μεθόδου αλλά και το υπολογιστικό φορτίο. 
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Σχήμα 5.1. Ορθογώνιο πλέγμα Ν σημείων για γεωμετρία FET.


Στην απλούστερη περίπτωση το πλέγμα σημείων είναι ομοιόμορφο, δηλαδή με σταθερό βήμα και στις δύο διευθύνσεις Δχ και Δy. Οι συντεταγμένες ενός σημείου (i, j) του ομοιόμορφου πλέγματος δίνονται από τις σχέσεις:
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                     (5.1)
όπου το σημείο (1,1) λαμβάνεται ως αρχή του συστήματος συντεταγμένων (x, y). Διάφοροι τύποι πλέγματος απεικονίζονται στο σχήμα 5.2. Συνήθως προτιμάται ένα μη ομοιόμορφο πλέγμα σημείων, γιατί έτσι έχουμε οικονομία στον αριθμό των σημείων, ενώ μπορούμε να επιλέξουμε πυκνό πλέγμα σημείων μόνο σε ορισμένες περιοχές και αραιό σε άλλες, όπως φαίνεται στο σχήμα 5.2.β. Στο μη ομοιόμορφο πλέγμα η θέση του σημείου (i, j) προσδιορίζεται από δύο διανύσματα χi και yj. Ορίζουμε επίσης το μεταβλητό βήμα κατά τις διευθύνσεις χ και y: 
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            (5.2)
Ακόμα μεγαλύτερη οικονομία σε αριθμό σημείων επιτυγχάνουμε με χρήση πλέγματος πεπερασμένων κουτιών (finite boxes) [64], όπως φαίνεται στο σχήμα 5.2.γ. Σε αυτό το πλέγμα οι γραμμές του μπορεί να τερματίζουν σε άλλες κάθετες γραμμές πλέγματος. Με αυτή την τεχνική μπορούμε να πετύχουμε μεγαλύτερη ανάλυση σε κρίσιμες περιοχές χωρίς αντίστοιχη επιβάρυνση σε άλλες περιοχές.  



Σχήμα 5.2. Διάφοροι τύποι δισδιάστατου πλέγματος. Πυκνό πλέγμα απαιτείται εκεί όπου έχουμε μετάβαση από την κόκκινη στη λευκή περιοχή.

Το τριγωνικό πλέγμα (σχήμα 5.2.δ) χρησιμοποιείται κυρίως από τη μέθοδο πεπερασμένων στοιχείων (Finite element method -FEM). Η μέθοδος αυτή περιλαμβάνει διακριτοποίηση της διάταξης σε μεγάλο αριθμό μικρών στοιχείων, συνήθως τριγωνικού σχήματος. Οι μεταβλητές σε κάθε τρίγωνο προσεγγίζονται από πολυώνυμα δεδομένης τάξης. Τελικά καταλήγουμε (όπως και στη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών) σε ένα γραμμικό σύστημα με αγνώστους του συντελεστές των φυσικών ποσοτήτων σε κάθε τρίγωνο (η τετράεδρο για δισδιάστατη προσομοίωση). Η μέθοδος πεπερασμένων στοιχείων χρησιμοποιείται επίσης ευρύτατα για την προσομοίωση ημιαγώγιμων διατάξεων [68], [69]. Η εφαρμογή της είναι πιο δύσκολη από τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών για αυτό το λόγο δε θα ασχοληθούμε περισσότερο με τη μέθοδο πεπερασμένων στοιχείων. 
Ο γενικός κανόνας για τη δημιουργία του πλέγματος είναι ότι πρέπει να τοποθετούνται περισσότερα σημεία στις περιοχές όπου έχουμε απότομη μεταβολή των αγνώστων. Για παράδειγμα στην περιοχή γύρω από την ετεροεπαφή δύο ημιαγωγών περιμένουμε πολύ απότομες μεταβολές, άρα το πλέγμα σημείων θα πρέπει να είναι πολύ πυκνό. Συνήθως το πλέγμα επιλέγεται ώστε η μεταβολή των μεταβλητών ανάμεσα σε δύο γειτονικά σημεία να είναι μικρότερη από ένα προκαθορισμένο όριο. Η ακρίβεια της λύσης για ένα δεδομένο πλέγμα μπορεί να ελεγχθεί αν λύσουμε σε πυκνότερο πλέγμα και συγκρίνουμε τα αποτελέσματα. Τέλος πρέπει να αποφεύγονται οι απότομες μεταβολές στο βήμα, δηλαδή στα αxi και αyj. Η επιλογή του κατάλληλου πλέγματος είναι ο βασικότερος παράγοντας που καθορίζει την ακρίβεια της λύσης και τον υπολογιστικό φόρτο. 

Η ακρίβεια της μεθόδου μπορεί να βελτιωθεί με χρήση ενός αλγόριθμου αυτόματης δημιουργίας πλέγματος. Ένας τέτοιος αλγόριθμος δημιουργεί αυτόματα το προσαρμοζόμενο πλέγμα σημείων για την περιοχή προσομοίωσης, λαμβάνοντας υπόψη τις μεταβολές των ποσοτήτων που μας ενδιαφέρουν, συνήθως του δυναμικού Ψ. Με αυτό τον τρόπο επιτυγχάνεται ιδανικά η επιθυμητή ακρίβεια με τον ελάχιστο δυνατό αριθμό σημείων. Ένα τέτοιο προσαρμοζόμενο πλέγμα (adaptive mesh) αυξάνει σημαντικά την πολυπλοκότητα του αλγορίθμου και το χρόνο προσομοίωσης, αλλά βελτιώνει σημαντικά την ευστάθεια της μεθόδου και την ακρίβεια. 

Αφού ορίσουμε την περιοχή προσομοίωσης και το πλέγμα σημείων ακολουθεί η διακριτοποίηση των διαφορικών εξισώσεων. Υποθέτουμε ότι έχουμε επιλέξει το κατάλληλο σύστημα εξισώσεων. Οι εξισώσεις διαφορών προκύπτουν από ανάπτυγμα σε σειρά Taylor. Θεωρούμε μια συνεχή συνάρτηση F (x, y) και γράφουμε το ανάπτυγμα Taylor ως προς χ: 
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           (5.4)

Από τα παραπάνω αναπτύγματα Taylor προκύπτουν εκφράσεις ακρίβειας δεύτερης τάξης για την πρώτη και δεύτερη παράγωγο της F ως προς x:
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  (5.6)

Ο όρος σφάλματος Ο(Δχ2) είναι ανάλογος του Δχ2 καθώς το Δχ τείνει στο μηδέν. 


Επιστρέφουμε σε ένα δισδιάστατο πλέγμα σημείων n επί m και θεωρούμε ορθογώνιο ομοιόμορφο πλέγμα με βήματα Δχ και Δy. Χρησιμοποιούμε το συμβολισμό Fi,j για να δηλώσουμε την τιμή της F στο σημείο i, j του πλέγματος δηλαδή Fi,j = F(xi, yj) για i=1,2,..,n και j=1,2,…,m. Επομένως μπορούμε να χρησιμοποιήσουμε τις (5.5) και (5.6) για να γράψουμε εκφράσεις δεύτερης τάξης για την πρώτη και δεύτερη παράγωγο της F στο σημείο (i,j) ως προς χ (προφανώς αντίστοιχα και για την παράγωγο ως προς y): 
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                     (5.8)
Οι παραπάνω εξισώσεις γενικεύονται για ανομοιόμορφο πλέγμα σημείων:
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(5.10)
Για να λύσουμε μια διαφορική εξίσωση μέχρι δεύτερης τάξης με άγνωστη τη συνάρτηση F αρκεί να χρησιμοποιήσουμε τις (5.7) και (5.8) (ή (5.9) και (5.10) σε ανομοιόμορφο πλέγμα) για τη διακριτοποίηση της διαφορικής εξίσωσης. Για κάθε εσωτερικό σημείο του πλέγματος (i, j) με i=2, 3, .., n-1 και j=2, 3,…, m-1 προκύπτει  μια αλγεβρική εξίσωση της μορφής:
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(5.11)  
Έχουμε επομένως σε κάθε εσωτερικό σημείο μια αλγεβρική εξίσωση με αγνώστους το Fi,j και τις τιμές της F στα 4 γειτονικά σημεία του πλέγματος, όπως φαίνεται στο σχήμα 5.5.


Στα σημεία που βρίσκονται στα όρια της περιοχής προσομοίωσης πρέπει να εφαρμοστούν κατάλληλες συνοριακές συνθήκες, οι οποίες θα αναπαριστούν όσο γίνεται καλύτερα τις εξωτερικές διεγέρσεις. Για πλέγμα με Ν=n(m σημεία καταλήγουμε σε αλγεβρικό σύστημα με Ν εξισώσεις και Ν αγνώστους. Στη γενική περίπτωση το σύστημα είναι μη γραμμικό, αλλά στις περισσότερες περιπτώσεις είναι δυνατόν με τις κατάλληλες προσεγγίσεις να καταλήξουμε σε γραμμικό σύστημα. Σε αυτή την περίπτωση το ΝχΝ σύστημα γράφεται στη μορφή:
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(5.12) 
όπου F διάνυσμα Νχ1 που περιέχει τις τιμές Fi,j. Ο πίνακας [Α] είναι αραιός και πενταδιαγώνιος, δηλαδή έχει μη μηδενικά στοιχεία μόνο σε 5 διαγώνιους του. Η λύση του συστήματος δίνεται από κάποιο άμεσο ή επαναληπτικό αλγόριθμο για επίλυση αραιών συστημάτων.   
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 Σχήμα 5.5. Αλγεβρικές εξισώσεις για κάθε σημείο του πλέγματος σε προσομοίωση ημιαγώγιμης διάταξης.


Επιστρέφουμε στο σύστημα εξισώσεων για ημιαγώγιμες διατάξεις. Οι μεταβλητές που θέλουμε να προσδιορίσουμε στην κλασική προσομοίωση ημιαγώγιμης διάταξης είναι το ηλεκτροστατικό δυναμικό Ψ και η συγκέντρωση οπών και ηλεκτρονίων και οι συγκεντρώσεις οπών και ηλεκτρονίων p και n αντίστοιχα. Από το σύστημα του πίνακα 2.4, δηλαδή την εξίσωση Poisson και την εξίσωση συνεχείας με την προσέγγιση ολίσθησης διάχυσης προκύπτουν 3 εξισώσεις για κάθε εσωτερικό σημείο του πλέγματος, όπως φαίνεται στο σχήμα 5.5. Το σύστημα των 3Ν εξισώσεων συμπληρώνεται από τις συνοριακές συνθήκες.  

 Επίλυση μονοδιάστατης κυματικής εξίσωσης

Ως μια απλή εφαρμογή της μεθόδου πεπερασμένων διαφορών στο πεδίο του χρόνου εξετάζουμε τη λύση της μονοδιάστατης κυματικής εξίσωσης :
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          (5.13)

όπου u = u (x,t). H εξίσωση αυτή μπορεί για παράδειγμα να περιγράφει την διάδοση εγκάρσιου ηλεκτρικού πεδίου κατά τον άξονα x με ταχύτητα c δηλ. u = Ez (x,t).


Όπως είναι γνωστό η εξίσωση αυτή έχει λύσεις της μορφής u(x,t) = G(x-ct) + F(x+ct), δηλαδή κύματα που διαδίδονται στη θετικά και αρνητική κατεύθυνση του άξονα x. Η ταχύτητα φάσης είναι vp = ω/κ =  c (σταθερή) και η ταχύτητα ομάδας vg  = dω/dk = c γεγονός που σημαίνει ότι σε αυτή την ιδανική περίπτωση δεν έχουμε διασπορά.


H διακριτοποίηση αυτής της εξίσωσης λαμβάνεται θεωρώντας το ανάπτυγμα Taylor της συνάρτησης u(x,t) γύρω από το σημείο xi και θεωρώντας μικρή χωρική μεταβολή Δx. Οι υπολογισμοί γίνονται για συγκεκριμένη χρονική στιγμή tn. Ο δεύτερος όρος της (5.13) γράφεται :
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όπου ο όρος Ο(Δx2) τείνει στο 0 ανάλογα του Δx2, δηλαδή περιλαμβάνει τους όρους δεύτερης τάξης και πάνω.  Μπορούμε να θεωρήσουμε ότι xi = i(Δx και tn = n(Δt και ορίζουμε από εδώ και πέρα το συμβολισμό uin = u (i(Δx, n(Δt). Έτσι η (5.14) γράφεται:
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          (5.15)

Αντίστοιχη σχέση προκύπτει αναπτύσσοντας σε σειρά Taylor ως προς το χρόνο, οπότε έχουμε:
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            (5.16)
Αντικαθιστώντας τις (5.15) και (5.16) στην (5.13) έχουμε:
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     (5.17)
Αγνοώντας τους όρους δεύτερης τάξης και λύνοντας ως προς την «νέα» τιμή της u(x,t) τη χρονική στιγμή n(Δt προκύπτει η σχέση:
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            (5.18)

H (5.18) ονομάζεται πλήρης δεύτερης τάξης ακρίβειας έκφραση για την άγνωστη συνάρτηση u. Αυτό σημαίνει ότι αν έχουμε αποθηκεύσει τις τιμές της u για τις δύο προηγούμενες χρονικές στιγμές n και n-1 μπορούμε να υπολογίσουμε τις τιμές για t = (n+1)Δt. H λύση αυτή της κυματικής εξίσωσης έχει δεύτερης τάξης ακρίβειας τόσο στο χρόνο, όσο και στο χώρο και γι’ αυτό ονομάζεται και λύση ακρίβειας (2,2). ‘Έχουμε πετύχει λοιπόν διακριτοποίηση τόσο στο πεδίο του χρόνου όσο και στη χωρική μεταβλητή x. Χρησιμοποιώντας την (5.18) για τον (πεπερασμένο) αριθμό σημείων που μας ενδιαφέρουν και για αρκετά χρόνο (δηλ. για αρκετά μεγάλο n) προκύπτει μια αριθμητική λύση της κυματικής εξίσωσης (5.13). Είναι απαραίτητο βέβαια να έχουμε κατάλληλες συνοριακές συνθήκες που περιγράφουν ικανοποιητικά τη γεωμετρία του προβλήματος και τις πηγές ακτινοβολίας.


Ενδιαφέρον παρουσιάζει και η επιλογή των βημάτων Δt και Δx. Ιδιαίτερο ενδιαφέρον παρουσιάζει η περίπτωση cΔt = Δx. Αποδεικνύεται ότι για τέτοια επιλογή στοιχειωδών βημάτων έχουμε μηδενικό σφάλμα στον αριθμητικό υπολογισμό των τιμών της u(x,t). Αντικαθιστώντας στην (5.18) προκύπτει η απλή σχέση: 
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            (5.19)
Είναι επίσης σημαντικό το φαινόμενο της αριθμητικής διασποράς που μπορεί να εμφανιστεί λόγω της διακριτοποίησης του χώρου. Αυτό σημαίνει ότι αν και το μέσο που προσπαθούμε να μοντελοποιήσουμε δεν παρουσιάζει διασπορά, η σχέση διασποράς γίνεται μη γραμμική. Θεωρούμε για λύση ένα ημιτονικό οδεύον κύμα της μορφής, το οποίο δειγματοληπτείται στο χώρο και στο χρόνο:
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Όπου 
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 ο μιγαδικός (στη γενική περίπτωση) κυματικός αριθμός, ο οποίος διαφέρει από τον φυσικό κυματικό αριθμό k. Αντικαθιστώντας στην (5.18) και μετά από λίγες πράξεις προκύπτει η σχέση διασποράς για το νέο κυματικό αριθμό του διακριτού πλέγματος:
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         (5.21)                                         
Για Δt(0 και Δx(0 εύκολα προκύπτει ότι 
[image: image252.wmf]k
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= k= ω/c, αφού στο όριο που το πλέγμα γίνεται άπειρα πυκνό η λύση μας γίνεται ακριβής. Επίσης για Δx = cΔt ταυτίζεται ο φυσικός κυματικός αριθμός με τον «αριθμητικό» κυματάριθμο 
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. Αυτό το αποτέλεσμα είναι σημαντικό, γιατί μας εξασφαλίζει ότι, ανεξάρτητα πόσο πυκνό είναι το πλέγμα των σημείων, θα έχουμε ακριβή λύση, αρκεί Δx = cΔt. Στη γενική περίπτωση έχουμε διαφορετικό k από το θεωρητικά αναμενόμενο, με αποτέλεσμα και διαφορετική ταχύτητα φάσης για το διαδιδόμενο κύμα. Εδώ ορίζουμε τον αριθμητικό παράγοντα ευστάθειας ή αριθμό Courant S για τη μονοδιάστατη περίπτωση που εξετάζουμε ως:
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(5.22)
O αριθμός Courant S ορίζεται με αντίστοιχο τρόπο και για τις τρεις διαστάσεις και καθορίζει όπως θα δούμε την ευστάθεια της λύσης μας. Ακόμα ορίζουμε τον παράγοντα ανάλυσης του χωρικού πλέγματος από τη σχέση:
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(5.23)
όπου λο το μήκος κύματος ελευθέρου χώρου για τη συχνότητα ω που μας ενδιαφέρει. Η σχέση διασποράς (5.21) γράφεται: 
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                         (5.24)
Aν ζ < -1 τότε ο κυματικός αριθμός γίνεται μιγαδικός, δηλαδή αποκτά φανταστικό μέρος. Αυτό το φανταστικό μέρος αντιστοιχεί σε εκθετική αύξηση του διαδιδόμενου κύματος, δηλαδή σε αστάθεια. Η επιλογή S=1 εξασφαλίζει όπως είδαμε ότι ο κυματικός αριθμός θα έχει τη σωστή τιμή. Για S<1 υπάρχει κάποια οριακή τιμή για το Nλ, κάτω από την οποία έχουμε μιγαδικό 
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, άρα και αστάθεια. Συγκεκριμένα απαιτείται: 
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Επιλέγουμε ένα απλό αριθμητικό παράδειγμα: για S = 0,5 έχουμε Νλ(lim) = 5. Επιλέγουμε Νλ = 10 (δηλαδή 10 σημεία ανά μήκος κύματος) και βρίσκουμε ότι:
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(5.26)
Παρατηρείται δηλαδή ένα σφάλμα της τάξης του 1.27% στην «αριθμητική» ταχύτητα φάσης σε σχέση με την πραγματική. 


Εκτός από την επιλογή του Δx, ώστε να έχουμε αρκετά σημεία στο χώρο ανά μήκος κύματος, ιδιαίτερα σημαντική είναι και η επιλογή του χρονικού βήματος Δt. Υποθέτουμε πιο γενική λύση της μορφής:
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όπου η συχνότητα 
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 θεωρείται επίσης στη γενική περίπτωση μιγαδική. Από τη σχέση διασποράς (5.21) και αν λύσουμε ως προς τη γωνιακή συχνότητα προκύπτει ότι:
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          (5.28)

Για 0< S <1 και εφόσον ο κυματικός αριθμός είναι πραγματικός αριθμός, η γωνιακή συχνότητα έχει μόνο πραγματικό μέρος. Αν S >1, τότε η παράμετρος ξ μπορεί να πάρει τιμές μικρότερες του –1, οπότε μπορεί εύκολα να δείξουμε ότι η γωνιακή συχνότητα ω αποκτά αρνητικό φανταστικό μέρος ωIm. Επομένως η λύση μας αποκτά τη μορφή:
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Συμπεραίνουμε λοιπόν ότι για S>1 μπορεί να εμφανιστεί ένας όρος, που αυξάνει εκθετικά καθώς προχωράμε στο χρόνο, δηλαδή καθώς αυξάνει το n. Τέτοια φαινόμενα είναι βέβαια ανεπιθύμητα και χαρακτηρίζονται ως αριθμητική αστάθεια.

 
Σύμφωνα με τα παραπάνω η διαδικασία επιλογής των Δx και Δt έχει ως εξής: Πρώτα επιλέγεται το Δx αρκετά μικρό, ώστε να μπορεί να μοντελοποιήσει με ακρίβεια τις γεωμετρικές λεπτομέρειες της διάταξης που μελετάμε και  αρκετά μικρό σε σχέση με το ελάχιστο μήκος κύματος ακτινοβολίας που μας ενδιαφέρει. Το Δt επιλέγεται με τον περιορισμό S<1, ώστε να έχουμε ευσταθή λύση, αλλά και αρκετά μικρή αριθμητική διασπορά. Παρόμοιες έννοιες συναντώνται και στην τρισδιάστατη ανάλυση των εξισώσεων Maxwell, όπου όμως  τα αποτελέσματα δεν γίνονται τόσο εύκολα διαισθητικά κατανοητά.

Στις επόμενες ενότητες θα εξετάσουμε πιο αναλυτικά τη διακριτοποίηση των βασικών εξισώσεων για ημιαγωγούς, την εφαρμογή των κατάλληλων συνοριακών συνθηκών και την επίλυση του συστήματος αλγεβρικών εξισώσεων.
5.2 Διακριτοποίηση εξίσωσης Poisson
Εξετάζουμε την επίλυση της εξίσωση Poisson για γνωστή κατανομή φορτίου και με γνωστές συνοριακές συνθήκες για το ηλεκτροστατικό δυναμικό Ψ. Η λύση της εξίσωσης Poisson θα γίνει για το δισδιάστατο πρόβλημα. Θεωρούμε ότι η διάταξη βρίσκεται στο επίπεδο (x,y) και εκτείνεται στο άπειρο στην κατεύθυνση του άξονα z. Για να λύσουμε αυτό το πρόβλημα με τυχαία κατανομή φορτίου και αυθαίρετες οριακές συνθήκες απαιτείται μια αριθμητική μέθοδος διακριτοποίησης της διαφορικής εξίσωσης και μετατροπής της σε αλγεβρική.

Χρησιμοποιούμε τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών (Finite Differences) για την επίλυση της εξίσωσης Poisson. Σχηματίζουμε καταρχήν ένα ομοιόμορφο ορθογώνιο πλέγμα σημείων που καλύπτει τη διάταξη (σχήμα 5.4). Ορίζουμε Δχ​ και Δy την απόσταση μεταξύ δύο διαδοχικών σημείων κατά τους άξονες x και y αντίστοιχα. Επιπρόσθετα αν χρειαστεί μπορούμε να προσεγγίσουμε την τιμή του Ψ σε ένα τυχαίο σημείο x, y με την τιμή στο πλησιέστερο σημείο του πλέγματος, δηλ. Ψ(x,y) = Ak,l όπου κ=round(x/Δχ)+1,  l=round(y/Δy)+1. 
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Σχήμα 5.4. Δισδιάστατο πλέγμα σημείων για διακριτοποίηση της εξίσωσης Poisson.

Για την πρώτη και δεύτερη μερική παράγωγο του Α σε ένα τυχαίο σημείο x (αντίστοιχα και για την παράγωγο ως προς y) θα χρησιμοποιήσουμε τις προσεγγίσεις δεύτερης τάξης της σχέσης (5.8).Oι εκφράσεις αυτές έχουν ακρίβεια της τάξης Ο(Δχ2) και Ο(Δy2). Με αυτό τον τρόπο προκύπτει η διακριτοποίηση της εξίσωσης Poisson για το δισδιάστατο πρόβλημα: 
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      (5.30)                 

όπου Ψi,j το «εξωτερικό» ηλεκτροστατικό δυναμικό. Αν έχουμε μη ομοιόμορφο πλέγμα η παραπάνω σχέση γράφεται:
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όπου τα αχi και αyj το βήμα μεταβολής κατά τις διευθύνσεις χ και y αντίστοιχα όπως ορίζονται στις σχέσεις (5.2).
Για να λύσουμε αυτή την εξίσωση πρέπει να εφαρμόσουμε κατάλληλες συνοριακές συνθήκες στα όρια  της διάταξης. Υπάρχουν δύο είδη συνοριακών συνθηκών που εφαρμόζουμε συνθήκη Dirichlet  και συνθήκη Neumann.

Η συνθήκη Dirichlet αναφέρεται σε σταθερή τιμή του δυναμικού σε μια οριακή επιφάνεια, δηλαδή: Ψ(r) =Vo για r(c, όπου c μια καμπύλη στο επίπεδο. Για τη εξίσωση στη διακριτοποιημένη μορφή της αρκεί να ορίσουμε τα i,j για τα οποία: Ψi,j = Vo. 

Με τη συνθήκη Neumann επιβάλουμε σταθερή τιμή για την παράγωγο του δυναμικού κάθετα στο όριο, δηλαδή: 
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, όπου Α σταθερός αριθμός και n η κατεύθυνση κάθετη στην οριακή επιφάνεια c. Επειδή οι διατάξεις που θα μελετήσουμε θα έχουν ορθογώνια μορφή το n θα ταυτίζεται με τον άξονα x ή τον άξονα y. Στην πράξη οι οριακές συνθήκες που εφαρμόζονται συνήθως είναι Dirichlet για τη σταθερή τιμή δυναμικού που εφαρμόζουμε στις μεταλλικές επαφές και Neumann για μηδενική τιμή της πρώτης παραγώγου κάθετα στις ελεύθερες επιφάνειες.

Από τη διακριτοποίηση της εξίσωσης Poisson προκύπτει ένα σύστημα αλγεβρικών εξισώσεων. Μπορούμε να διακρίνουμε ανάμεσα σε άμεσες μεθόδους και σε επαναληπτικές μεθόδους για τη λύση του προβλήματος.
Άμεση μέθοδος

Για ένα δισδιάστατο πλέγμα σημείων n επί m προκύπτει ένα αλγεβρικό σύστημα Ν εξισώσεων με Ν αγνώστους όπου Ν=n(m. Δίνονται στη συνέχεια οι εξισώσεις για τη διακριτοποιημένη εξίσωση Poisson σε ομοιόμορφο πλέγμα δύο διαστάσεων: 
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όπου L τετραγωνικός πενταδιαγώνιος ΝΧΝ πίνακας. Σε κάθε σημείο (i,j) του πλέγματος αντιστοιχεί η γραμμή k=(i-1)*m+j του πίνακα. Για κάθε εσωτερικό σημείο του πλέγματος η αντίστοιχη γραμμή k του πίνακα L έχει την εξής μορφή: 
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και L(k, j) = 0 για όλα τα υπόλοιπα j. Με βάση την (5.31) οι παραπάνω εκφράσεις τροποποιούνται για μη ομοιόμορφο πλέγμα. 
Για τα οριακά σημεία του πλέγματος εφαρμόζεται κατάλληλη οριακή συνθήκη. Για τα σημεία που αντιστοιχούν σε μεταλλική επιφάνεια έχουμε οριακή συνθήκη Dirichlet, δηλαδή θέτουμε το δυναμικό ίσο με το εξωτερικά εφαρμοζόμενο δυναμικό Vo. Αν κ η γραμμή του πίνακα L που αντιστοιχεί στο οριακό σημείο, τότε έχουμε L(k,k)=1, L(k,j)=0 για j(k και b(k)=Vo. Για τα υπόλοιπα σημεία (ελεύθερες επιφάνειες) έχουμε οριακή συνθήκη Neumann για μηδενική τιμή της παραγώγου του δυναμικού κάθετα στην επιφάνεια. Χρησιμοποιούμε την εξής προσέγγιση για την πρώτη παράγωγο του δυναμικού στο σημείο i=1 ως προς x: 
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Επομένως αν έχουμε μια ελεύθερη επιφάνεια στο πάνω μέρος της διάταξης, δηλαδή για i=1, n ≤ j ≤ m η αντίστοιχη οριακή συνθήκη προκύπτει αν θέσουμε την πρώτη παράγωγο ίση με μηδέν οπότε έχουμε:
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Η αντίστοιχη γραμμή κ του πίνακα [L] τροποποιείται ως εξής για τα σημεία (1,j):
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ενώ θέτουμε και b(k)=0. Αντίστοιχα τροποποιούνται τα [L], b για ελεύθερες επιφάνειες στις υπόλοιπες πλευρές της διάταξης.

Από τη λύση του ΝΧΝ γραμμικού συστήματος [L]u = b με κάποια αριθμητική μέθοδο προκύπτει το δυναμικό σε κάθε σημείο του δισδιάστατου πλέγματος.
Επαναληπτική μέθοδος

Στην επαναληπτική μέθοδο ξεκινάμε από μια αρχική εκτίμηση [Ψ]0 για το δυναμικό στη διάταξη και με διαδοχικές επαναλήψεις καταλήγουμε στο πραγματικό δυναμικό. Από την διακριτοποιημένη μορφή της εξίσωσης Poisson σε δύο διαστάσεις προκύπτει η επαναληπτική σχέση για τη μέθοδο Gauss-Seidel: 
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όπου [Ψ]r η εκτίμηση για το δυναμικό μετά από r επαναλήψεις. Στη μέθοδο Gauss-Seidel σαρώνουμε σε κάθε επανάληψη το πλέγμα των σημείων από αριστερά προς τα δεξιά και από πάνω προς τα κάτω. Για κάθε εσωτερικό σημείο του πλέγματος η νέα εκτίμηση της λύσης βασίζεται στις τελευταίες τιμές που έχουμε για τα 4 γειτονικά σημεία.  

Για τα συνοριακά σημεία του πλέγματος εφαρμόζουμε οριακές συνθήκες Dirichlet και Neumann. Για τα σημεία που αντιστοιχούν σε μεταλλικές επαφές έχουμε σταθερό δυναμικό οπότε θέτουμε Ψi,jr|c = Vo, όπου c σύνορο της διάταξης. Για τις ελεύθερες επιφάνειες έχουμε τη συνθήκη
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. Για να εφαρμόσουμε αυτή την οριακή συνθήκη χρησιμοποιούμε την προσέγγιση για την πρώτη παράγωγο που χρησιμοποιήσαμε και στην άμεση μέθοδο οπότε για n=x και i=1, δηλαδή για ελεύθερη επιφάνεια κάθετη στον άξονα x  έχουμε:  
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Αντίστοιχα εφαρμόζουμε τις οριακές συνθήκες Neumann για τις υπόλοιπες ελεύθερες επιφάνειες της διάταξης.

Για να διαπιστώσουμε την πορεία της σύγκλισης μετά από r επαναλήψεις θέτουμε κάποιο κριτήριο σύγκλισης, π.χ. 
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5.3 Διακριτοποίηση εξίσωσης Schrödinger
Εξετάζουμε τη διακριτοποίηση της εξίσωσης Schrödinger για ηλεκτρόνια (2.62) σε δύο διαστάσεις και με την προσέγγιση της ενεργού μάζας. Με παρόμοιο τρόπο με τη διακριτοποίηση της  εξίσωσης Poisson για ομοιόμορφο πλέγμα n επί m προκύπτει η εξής σχέση:        
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             (5.40)

Αντίστοιχα για ανομοιόμορφο πλέγμα η διακριτοποιημένη εξίσωση Schrödinger γράφεται: 
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Για λόγους απλότητας εξετάζουμε στη συνέχεια την περίπτωση ομοιόμορφου πλέγματος για να δείξουμε τη διαδικασία δημιουργίας του αλγεβρικού συστήματος. Η (5.40) γράφεται στην μορφή:
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              (5.42)                 
όπου φ η άγνωστη κυματοσυνάρτηση, Vi,j το δυναμικό που βλέπουν τα ηλεκτρόνια στη ζώνη αγωγιμότητας σύμφωνα με τη σχέση (2.63). Με Ε συμβολίζουμε την απόσταση των ενεργειακών σταθμών από το ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας. Ορίζουμε επίσης τις ποσότητες.  
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Πρόκειται για πρόβλημα ιδιοτιμών, όπου άγνωστοι είναι η περιβάλλουσα κυματοσυνάρτηση φ και οι ιδιοτιμές της ενέργειας Ε, που αντιστοιχούν στην απόσταση των ενεργειακών καταστάσεων από τον πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας. Η παραπάνω εξίσωση μπορεί να διατυπωθεί σε μορφή πινάκων:
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όπου [L] NXN πίνακας με Ν=n(m     (5.44)                                                             
Σε κάθε σημείο (i, j) του πλέγματος αντιστοιχεί η γραμμή k=(i-1)*ny + j του πίνακα [L]. Για κάθε σημείο του πλέγματος (i, j), η αντίστοιχη  γραμμή k του πίνακα [L] έχει τις τιμές:
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  (5.45)                 

και L(k,j)=0 για όλα τα υπόλοιπα j. Για όλα τα σημεία που βρίσκονται έξω από το πλέγμα θεωρούμε ότι Ψ=0, δηλαδή ότι έχουμε άπειρο δυναμικό και ισοδύναμα μηδενική πιθανότητα εύρεσης ηλεκτρονίων έξω από το πλέγμα. Για να εφαρμόσουμε αυτή την οριακή συνθήκη π.χ. σε ένα σημείο (1,j) στο πάνω σημείο του πλέγματος θέτουμε στην αντίστοιχη γραμμή k του πίνακα L(k,k-m)=0. Παρόμοια εφαρμόζουμε την οριακή συνθήκη για τα υπόλοιπα συνοριακά σημεία του πλέγματος.

Από τη διακριτοποίηση της εξίσωσης Schrödinger σε δύο διαστάσεις γίνεται φανερό ότι οι ενεργειακές στάθμες που αναζητούμε αντιστοιχούν στις ιδιοτιμές του πίνακα [L]. Τα ιδιοδιανύσματα y δίνουν την κατανομή της κυματοσυνάρτησης για κάθε ιδιοτιμή της ενέργειας. Οι ιδιοτιμές και τα ιδιοδιανύσματα του πίνακα [L] υπολογίζονται από κάποια ρουτίνα για αραιούς πίνακες. Η εύρεση των ιδιοτιμών είναι αρκετά χρονοβόρα για μεγάλο αριθμό σημείων. Συνήθως ο αλγόριθμος εύρεσης των ιδιοτιμών εφαρμόζεται για έναν προκαθορισμένο αριθμό ιδιοτιμών Μ με τη μικρότερη τιμή, δηλαδή για τις Μ πρώτες ιδιοτιμές. Με αυτό τον τρόπο λαμβάνουμε υπόψη μόνο τις ιδιοτιμές που συνεισφέρουν σημαντικά στον υπολογισμό του φορτίου και πετυχαίνουμε σημαντική εξοικονόμηση χρόνου.

Για να υπολογιστεί  η σωστή κυματοσυνάρτηση φ(r) πρέπει να γίνει η κατάλληλη κανονικοποίηση, η οποία προκύπτει από τη συνθήκη:
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 όπου φn(x,y) η κανονικοποιημένη κυματοσυνάρτηση. Το ολοκλήρωμα Ι προσεγγίζεται από έκφραση της μορφής: 
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Με αυτό τον τρόπο προκύπτει από κάθε ιδιοδιάνυσμα y o πίνακας της κανονικοποιημένης κυματοσυνάρτησης σε δύο διαστάσεις [φ]. 

Αναφέρουμε στη συνέχεια τις αντίστοιχες σχέσεις για την αριθμητική επίλυση της ίδιας εξίσωσης σε μία διάσταση. Η λύση του μονοδιάστατου προβλήματος είναι κατά πολύ ταχύτερη και σε μερικές περιπτώσεις είναι περιττή η πλήρως δισδιάστατη λύση. Η διακριτοποιημένη μορφή της εξίσωσης Schrödinger σε μία διάσταση είναι: 
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και σε μορφή πινάκων:
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όπου έχουμε υποθέσει ότι φο=φΝ+1=0, δηλαδή η κυματοσυνάρτηση είναι μηδέν έξω από το χώρο που μελετάμε. Από τις ιδιοτιμές του πίνακα [L] προκύπτουν οι ενεργειακές καταστάσεις και από την κανονικοποίηση των αντίστοιχων ιδιοδιανυσμάτων y υπολογίζεται η κυματοσυνάρτηση φn:
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5.4 Διακριτοποίηση εξίσωσης συνεχείας


Οι εξισώσεις συνεχείας για οπές και ηλεκτρόνια όπως είδαμε στην ενότητα 2.3 γράφονται:
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Ξαναγράφουμε επίσης τις εξισώσεις ολίσθησης-διάχυσης για τον υπολογισμό της πυκνότητας ρεύματος ηλεκτρονίων και οπών:
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Η συνολική πυκνότητα ρεύματος δίνεται από το άθροισμα J=Jn+Jp. Στις παραπάνω σχέσεις Un και Up είναι οι ρυθμοί δημιουργίας και επανασύνδεσης φορέων για οπές και ηλεκτρόνια (1/m3sec), δηλαδή Unp=Gnp-Rnp.


Η εξίσωση συνεχείας μπορεί να λυθεί με την προσέγγιση ολίσθησης-διάχυσης για να δώσει τη συγκέντρωση φορέων στη διάταξη. Η διακριτοποίηση της εξίσωσης συνεχείας με τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών γίνεται με διάφορους τρόπους. Σημειώνουμε ότι σε αντίθεση με την εξίσωση Poisson η επίλυση της εξίσωσης συνεχείας μπορεί  να παρουσιάσει αριθμητικά προβλήματα. 


Η πρώτη προσέγγιση είναι να αντικαταστήσουμε τις εκφράσεις ολίσθησης-διάχυσης για τα ρεύματα Jn και Jp (5.53) και (5.54) στις (5.51) και (5.52) αντίστοιχα. Με αυτό τον τρόπο προκύπτουν διαφορικές εξισώσεις 2ης τάξης με αγνώστους τα n και p. Η διακριτοποίηση και επίλυση αυτών των εξισώσεων παρουσιάζει σημαντικά σφάλματα, ειδικά σε διατάξεις με υψηλή συγκέντρωση φορέων (>1023 m-3). 


Είναι λοιπόν προτιμότερο όπως προκύπτει από τη βιβλιογραφία να γίνει απευθείας διακριτοποίηση της εξίσωσης συνεχείας. Στη συνέχεια γίνεται αντικατάσταση της πυκνότητας ρεύματος σε κάθε σημείο. Για μεγαλύτερη ακρίβεια συνήθως χρησιμοποιούνται οι τιμές των Jn και Jp σε ενδιάμεσα σημεία του πλέγματος. Συγκεκριμένα από τη διακριτοποίηση της εξίσωσης συνεχείας για ηλεκτρόνια σε ένα σημείο (i,j) ενός δισδιάστατου ομοιόμορφου πλέγματος προκύπτει η αλγεβρική εξίσωση:
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Στη γενικότερη περίπτωση ανομοιόμορφου πλέγματος η παραπάνω εξίσωση γράφεται:
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όπου αχi=xi+1-xi και αyj=yj+1 -yj. Οι παραπάνω εκφράσεις είναι ακρίβειας δεύτερης τάξης. Ο δείκτης k αντιστοιχεί στη μεταβολή του χρόνου με βήμα Δt. Η πυκνότητα ρεύματος στο δεξί μέλος της (5.55) ή (5.56) υπολογίζεται στη χρονική στιγμή k ή στην k+1 ανάλογα με τη διαδικασία επίλυσης που ακολουθείται, όπως θα δούμε στη συνέχεια. Πρέπει βέβαια να αντικατασταθούν οι τιμές της πυκνότητας ρεύματος με βάση τις εξισώσεις ολίσθησης-διάχυσης στα σημεία (i(1/2,j) και (i,j(1/2). Προφανώς παρόμοιες είναι οι εξισώσεις για οπές. 


Εφόσον ενδιαφερόμαστε μόνο για τη μόνιμη κατάσταση (steady state) μπορούμε να θέσουμε τη χρονική παράγωγο ίση με μηδέν. Αν χρειαζόμαστε λύση σε μεταβατική κατάσταση πρέπει να ληφθεί υπόψη η μεταβολή ως προς το χρόνο. Στη συνέχεια εξετάζουμε την επίλυση της εξίσωσης συνεχείας με την προσέγγιση ολίσθησης-διάχυσης για ηλεκτρόνια σε μόνιμη κατάσταση και στη χρονοεξαρτημένη περίπτωση. 

Μόνιμη κατάσταση 
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Για την εξαγωγή των dc χαρακτηριστικών της διάταξης αρκεί η λύση στη μόνιμη κατάσταση, η οποία είναι πιο απλή και γρήγορη. Επομένως για ομοιόμορφο πλέγμα και αγνοώντας τον όρο σφάλματος η (5.55) γράφεται:
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          (5.57)
Με γνωστό το δυναμικό Ψ πρέπει να αντικαταστήσουμε τις εκφράσεις για τα Jnx και Jny, ώστε να λύσουμε με άγνωστο το n. Η πυκνότητα ρεύματος δίνεται από την εξίσωση (5.53)  και σε διακριτοποιημένη μορφή γράφεται:
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Αντίστοιχες εκφράσεις δίνουν τα Jnx,i-1/2,j Jnx,i,j+1/2  και Jnx,i,j-1/2. 
Η συγκέντρωση φορέων υπολογίζεται μόνο στα σημεία του πλέγματος, επομένως πρέπει να αντικατασταθεί το ni+1/2,j ως συνάρτηση των τιμών ni και ni+1​. Η απλούστερη λύση είναι να θεωρήσουμε ότι η συγκέντρωση φορέων μεταβάλλεται γραμμικά ανάμεσα στο χ και το χ+Δχ επομένως:
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Αυτή η υπόθεση όμως οδηγεί σε σημαντικά σφάλματα. Θεωρούμε τη μονοδιάστατη περίπτωση σε ισορροπία, οπότε θα έχουμε Jn=0. Από την (5.58) προκύπτει ότι:
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          (5.60)
και με αντικατάσταση του συντελεστή διάχυσης Dn=μn​kBT/e έχουμε:
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Από την παραπάνω σχέση προκύπτει ότι για θετικές τιμές του n πρέπει να ικανοποιείται η συνθήκη: 
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(5.62)
όπου 2k​BT/e( 53mV σε θερμοκρασία περιβάλλοντος. Αυτό σημαίνει ότι η απόσταση μεταξύ διαδοχικών σημείων του πλέγματος πρέπει να είναι αρκετά μικρή για να ικανοποιείται η συγκεκριμένη συνθήκη, αλλιώς προκύπτουν αρνητικές τιμές για το n. 

Το πρόβλημα αντιμετωπίζεται με την προσέγγιση Scharfetter-Gummel [26], η οποία είναι συνήθως απαραίτητη για την ευσταθή αριθμητική επίλυση της εξίσωσης συνεχείας. Γράφουμε την (5.58) σε λίγο διαφορετική μορφή:
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(5.63)  
Θεωρούμε δηλαδή ότι έχουμε μια διαφορική εξίσωση με άγνωστη την ποσότητα n(x)(μn(x) και χi<χ<xi+1. Η λύση της (5.63) είναι της μορφής:
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      (5.64) 
Η μεταβολή του n στο διάστημα από χi μέχρι χi+Δχ δεν είναι πλέον γραμμική αλλά εκθετική. Αν εφαρμόσουμε τις οριακές συνθήκες για χ=χi και χ=χi+1  (n(xi)=ni, n(χi+Δχ)=ni+1 και μn(xi)=μn, i, μn(χi+Δχ)=μn, i+1  μετά από λίγες πράξεις προκύπτει ότι:
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Αυτή είναι και η ζητούμενη έκφραση για την πυκνότητα ρεύματος στα ενδιάμεσα σημεία του πλέγματος. Ισοδύναμα η μεταβολή του n(x)(μn(x) για χi<x<xi+1 δίνεται από τη σχέση:
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όπου: 



[image: image324.wmf]i1i

i

i1i

1exp(xx)

(kT/e)x

g

1exp

kT/e

+

+

æö

Y-Y

-×-

ç÷

×D

èø

=

Y-Y

æö

-

ç÷

èø







(5.67)

Για χ=(χi+xi+1)/2 και σταθερό δυναμικό Ψi= Ψi+1 καταλήγουμε στην εξίσωση (5.59), δηλαδή σε γραμμική μεταβολή του n.  


Η κινητικότητα στα σημεία i και i+1 προσδιορίζεται από τις τιμές του δυναμικού σε γειτονικά σημεία με εμπειρικές σχέσεις της μορφής:
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(5.68)
Με αντικατάσταση των εκφράσεων Scharfetter-Gummel για την πυκνότητα ρεύματος στην (5.57) καταλήγουμε σε ένα αλγεβρικό σύστημα εξισώσεων με αγνώστους τη συγκέντρωση φορέων στα σημεία του πλέγματος. Αν όρος δημιουργίας-επανασύνδεσης U είναι γραμμικός ως προς τα n και p (ή μηδενικός όπως θεωρείται σε μονοπολικές διατάξεις) το σύστημα που προκύπτει είναι γραμμικό και λύνεται με κάποια ρουτίνα επίλυσης γραμμικών συστημάτων για αραιούς πίνακες, όπως είδαμε και στην εξίσωση Poisson. 
Χρονοεξαρτημένη εξίσωση συνεχείας


Η λύση της εξίσωσης συνεχείας στο πεδίο του χρόνου είναι απαραίτητη αν χρειαζόμαστε λύση στη μεταβατική κατάσταση. Η επιλογή του αλγόριθμου επίλυσης είναι πιο περίπλοκη από την περίπτωση της μόνιμης κατάστασης. Η διαδικασία της επίλυσης ξεκινά με μια αρχική τιμή ni,j, k=0 όπου k ο δείκτης για τη χρονική μεταβολή της λύσης. Η αρχική τιμή μπορεί να προκύψει από τη λύση σε μόνιμη κατάσταση. Στόχος μας είναι να υπολογίζουμε τις ποσότητες Ψi,j και ni,j σε χρονικές στιγμές (k+1)·Δt με είσοδο τη λύση τη χρονική στιγμή k·Δt, όπου Δt το χρονικό βήμα που επιλέγουμε. Διακρίνουμε ανάμεσα σε τρεις μεθόδους επίλυσης: 

1η μέθοδος – Explicit


Θεωρούμε ότι οι ποσότητες στο δεξί μέλος της (5.55) εξαρτώνται μόνο από τη λύση τη χρονική στιγμή k, δηλαδή:   
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             (5.56)
Σε κάθε χρονικό βήμα k λύνεται η εξίσωση Poisson. Με γνωστή τη λύση στη χρονική στιγμή k [n]k και [Ψ]k υπολογίζεται άμεσα η συγκέντρωση ηλεκτρονίων [n]k+1. Η εξίσωση Poisson δίνει το δυναμικό [Ψ]k+1. Η διαδικασία αυτή επαναλαμβάνεται και με αυτό τον τρόπο προσδιορίζεται η χρονική εξέλιξη των μεγεθών που μας ενδιαφέρουν. Στην πράξη το σχήμα αυτό είναι ασταθές και απαιτεί υπερβολικά μικρό χρονικό βήμα Δt (<10-15 sec) για ακριβή λύση. 

2η μέθοδος – Fully Implicit


Οι όροι στο δεξί μέλος της (5.55) υπολογίζονται τη χρονική στιγμή k+1, δηλαδή:
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Η συγκέντρωση ηλεκτρονίων τη χρονική στιγμή k είναι γνωστή. Η εξίσωση αυτή πρέπει όμως να συνδυαστεί με την εξίσωση Poisson για να προκύψει ένα επιλύσιμο, μη γραμμικό σύστημα. Η λύση με αυτή τη μέθοδο είναι υπολογιστικά πολύ δύσκολη, γιατί το συζευγμένο σύστημα των εξισώσεων Poisson και συνεχείας πρέπει να λύνεται σε κάθε χρονικό βήμα. Το πλεονέκτημα είναι ότι έχουμε πολύ καλύτερη σύγκλιση και την ευχέρεια επιλογής μεγαλύτερου χρονικού βήματος Δt. 
 3η μέθοδος – Semi Implicit


Σε αυτή την περίπτωση υποθέτουμε ότι οι ποσότητες Ψ, μn και Un μεταβάλλονται πιο αργά από τη συγκέντρωση φορέων n ή p. Επομένως τα Ψ, μn και Un στο δεξί μέλος της (5.55) λαμβάνονται τη χρονική στιγμή k, ενώ το n (ή το p) τη χρονική στιγμή k+1. Με αυτό το τέχνασμα η εξίσωση συνεχείας γίνεται γραμμική και δεν έχουμε σύζευξη με την εξίσωση Poisson σε κάθε χρονικό βήμα. Η εξίσωση συνεχείας μπορεί επομένως να γραφεί στη μορφή (Crank-Nicolson scheme):

 

[image: image329.wmf](

)

i,j,k1i,j,k

n,i,j,kn,i,j,k1n,i,j,k

nn

1

JJU

t2e

+

+

-

=×Ñ+Ñ-

D




        (5.58)
Με βάση την προσέγγιση Ψk+1(Ψk  η παραπάνω σχέση γράφεται στη μορφή:
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(5.59)
  Η κλίση της πυκνότητας ρεύματος υπολογίζεται από τη διαφορά ανάμεσα στα ενδιάμεσα σημεία του πλέγματος όπως γίνεται στην (5.57) και με χρήση της προσέγγισης Scharfetter-Gummel (5.65). Η εξίσωση που προκύπτει από την (5.59) είναι γραμμική και λύνεται ως προς [n]k+1. Στη συνέχεια λύνεται η εξίσωση Poisson για να προσδιοριστεί η αντίστοιχη τιμή του δυναμικού [Ψ]k+1.

Τέλος ένα σημαντικό θέμα είναι η επιλογή του χωρικού και χρονικού βήματος, δηλαδή των Δχ, Δy και Δt. Ένας γενικός κανόνας είναι ότι η απόσταση μεταξύ διαδοχικών σημείων του πλέγματος δεν πρέπει να υπερβαίνει το μήκος Debye, δηλαδή:



[image: image331.wmf]orB

D

2

kT

x,yL

qN

ee

DD<=

   





          (5.60)
όπου Ν η τιμή της νόθευσης στον ημιαγωγό. Για GaAs με Ν=1024 m-3 είναι LD(4nm. Επίσης το χρονικό βήμα Δt δεν πρέπει να υπερβαίνει το διηλεκτρικό χρόνο χαλάρωσης (dielectric relaxation time), δηλαδή:


 
[image: image332.wmf]or

dr

n

tt

qN

ee

D<=

m









(5.61)
Για GaAs με Ν=1024 m-3 είναι tdr (10-14 sec. Αυτοί οι περιορισμοί επιβάλλονται από τη φυσική του προβλήματος, αλλά μπορεί να υπάρχουν πιο αυστηροί περιορισμοί για την αριθμητική ακρίβεια και τη σύγκλιση. 

5.5 Συνοριακές συνθήκες


Για την επίλυση μιας διαφορικής εξίσωσης είναι απαραίτητη η εφαρμογή των κατάλληλων συνοριακών συνθηκών, όπως είδαμε ήδη για την εξίσωση Poisson. Στην περίπτωση της κλασικής προσομοίωσης μιας ημιαγώγιμης διάταξης απαιτούνται συνοριακές συνθήκες για το δυναμικό και τη συγκέντρωση φορέων ή εναλλακτικά για το δυναμικό και τη στάθμη Fermi. Στην εξίσωση συνεχείας μπορεί να εφαρμοστεί οριακή συνθήκη για το ρεύμα που εισέρχεται σε μία επαφή. Σε πιο σύνθετα μοντέλα μεταφοράς ενέργειας χρειάζονται συνοριακές συνθήκες για την ενέργεια των ηλεκτρονίων και τη θερμοκρασία. Συνοριακές συνθήκες πρέπει να εφαρμοστούν σε όλα τα σημεία που βρίσκονται στα όρια της περιοχής προσομοίωσης. 


Οι συνοριακή συνθήκη σε μια διαφορική εξίσωση μπορεί να είναι τύπου Dirichlet, στην οποία ορίζεται η τιμή της άγνωστης ποσότητας στο σύνορο. Σε συνοριακή συνθήκη τύπου Neumann ορίζεται η παράγωγος της άγνωστης ποσότητας ως προς διεύθυνση κάθετη στο σύνορο. Τα προβλήματα που αντιμετωπίζουμε είναι μικτού τύπου, αφού σε ορισμένα σημεία του συνόρου εφαρμόζεται συνθήκη Dirichlet και σε άλλα συνθήκη Neumann. Στη συνέχεια διακρίνουμε ανάμεσα σε τρεις τύπους συνόρων της περιοχής προσομοίωσης σε μια ηλεκτρονική διάταξη και εξετάζουμε συνοπτικά τις αντίστοιχες συνοριακές συνθήκες.

1) Ωμικές επαφές   


Στις ωμικές επαφές έχουμε ροή ρεύματος από και προς τη διάταξη. Η ωμική επαφή θεωρείται ιδανικός αγωγός, οπότε θα χαρακτηρίζεται από σταθερό δυναμικό και σταθερή συγκέντρωση φορέων. Συνήθως εφαρμόζονται συνοριακές συνθήκες Dirichlet, δηλαδή θέτουμε το δυναμικό και τη συγκέντρωση φορέων (ή τη στάθμη Fermi) σε καθορισμένες τιμές. Η συνοριακή συνθήκη για το δυναμικό αντιστοιχεί απλά στην εξωτερικά εφαρμοζόμενη τάση. Αν c το σύνορο στο οποίο υπάρχει η ωμική επαφή, τότε έχουμε Ψc =Vext-Vo, όπου Vo η τάση σε κάποιο σημείο αναφοράς στο οποίο Ψο=0. Αντίστοιχα η συγκέντρωση φορέων κατά μήκος της ωμικής επαφής τίθεται ίση με την τιμή της νόθευσης που απαιτείται για τη δημιουργία της επαφής. Για μια επαφή n++ στο σύνορο c με συγκέντρωση ιονισμένων δοτών ΝD+ υποθέτουμε ότι nc= ΝD+.  Στη γενικότερη περίπτωση η οριακή συνθήκη για τα n και p προκύπτει από την απαίτηση για ηλεκτρική ουδετερότητα στην επαφή δηλαδή: ΝD+-n-NA-+p=0 και ni2=n(p, όπου ni  η συγκέντρωση στον αμιγή ημιαγωγό. Αν λύσουμε το σύστημα αυτών των δύο εξισώσεων με αγνώστους τα n και p προκύπτει ότι:
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2) Ελεύθερες επιφάνειες 

Ως ελεύθερες επιφάνειες ορίζουμε τα όρια της διάταξης, στα οποία δεν υπάρχει ηλεκτρική επαφή. Θεωρούμε ότι το ρεύμα που διέρχεται από την επιφάνεια είναι μηδενικό. Οι ελεύθερες επιφάνειες περιγράφονται από οριακές συνθήκες Neumann. Συγκεκριμένα μπορούμε να θέσουμε την παράγωγο της ποσότητας που μας ενδιαφέρει στην κάθετη διεύθυνση ίση με μηδέν. Για ένα σύνορο c που αντιστοιχεί σε ελεύθερη επιφάνεια:
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όπου s διεύθυνση κάθετη στο σύνορο. Αν η ελεύθερη επιφάνεια αντιστοιχεί στα όρια της περιοχής προσομοίωσης, τότε οι συνθήκες (5.64) είναι συνήθως ακριβείς. Προϋπόθεση για αυτό είναι η περιοχή προσομοίωσης να είναι αρκετά μεγάλη, ώστε να ικανοποιούνται αυτές οι σχέσεις. Πρέπει δηλαδή η περιοχή προσομοίωσης να είναι φτάνει στα σημεία της διάταξης όπου έχουμε με ικανοποιητική ακρίβεια μηδενικό ηλεκτρικό πεδίο και ηλεκτρική ουδετερότητα. 


Υπάρχουν διάφοροι τρόποι υλοποίησης της συνθήκης για μηδενική παράγωγο σε πρόβλημα πεπερασμένων διαφορών. Για ένα δισδιάστατο πλέγμα στο σύνορο y=0 (j=1) ισχύει η προσέγγιση:
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          (5.65)   
όπου F(x,y) η ποσότητα που εξετάζουμε. Αυτή η προσέγγιση μας επιτρέπει να εκφράσουμε την παράγωγο στα σημεία του συνόρου y=0 συναρτήσει μόνο των τιμών στα εσωτερικά σημεία του πλέγματος και με ακρίβεια 2ης τάξης. Αν θέσουμε την πρώτη παράγωγο ίση με μηδέν προκύπτει η συνοριακή συνθήκη:
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Αν η ελεύθερη επιφάνεια αντιστοιχεί στην επαφή ημιαγωγού με μονωτικό υλικό, πιθανώς πρέπει να ληφθούν υπόψη τα επιφανειακά φορτία στην ετεροεπαφή. Από το νόμο του Gauss προκύπτει ότι:
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όπου s η διεύθυνση κάθετη στη διεπαφή ημιαγωγού (ημ) – μονωτή (μον) και Qs η επιφανειακή πυκνότητα φορτίου στη διεπαφή. Αν θεωρήσουμε μεγάλο πάχος μονωτή μπορούμε να θέσουμε στην παραπάνω εξίσωση 
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. Αν αντικαταστήσουμε στην (5.67) την έκφραση για την πρώτη παράγωγο σε ορθογώνιο πλέγμα από την (5.65) προκύπτει η αντίστοιχη συνθήκη για το Ψ στο σύνορο:
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3) Επαφές Schottky


  Η επαφή Schottky ορίζεται ως μια επαφή μετάλλου-ημιαγωγού, η οποία χαρακτηρίζεται από φράγμα δυναμικού ΦΒ. Το ύψος του φράγματος δυναμικού δίνεται από τη σχέση:
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όπου eΦΜ το έργο εξόδου του μετάλλου και 
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 η ηλεκτρονική συγγένεια του ημιαγωγού. Το ΦΒ εξαρτάται από τα υλικά που σχηματίζουν την επαφή μετάλλου-ημιαγωγού. Αν εφαρμόζεται μια διαφορά δυναμικού Vext ανάμεσα στο μέταλλο και σε κάποιο σημείο ο του ημιαγωγού (θετικός πόλος της πηγής στο μέταλλο), τότε η συνοριακή συνθήκη για το ηλεκτροστατικό δυναμικό είναι:
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όπου c το σύνορο που αντιστοιχεί στην επαφή Schottky και Εfo​ η στάθμη Fermi στο σημείο ο. 

Για τη συγκέντρωση φορέων σε μια επαφή Schottky δεν υπάρχει κάποια γενική μέθοδος περιγραφής, όπως συμβαίνει στις ωμικές επαφές. Η πυκνότητα ρεύματος που διέρχεται από μια επαφή Schottky δίνεται από το μοντέλο θερμιονικής εκπομπής με τη σχέση:
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Στην παραπάνω σχέση m είναι μια ρυθμιζόμενη παράμετρος ανάμεσα σε 1 και 2. Η έκφραση για το ρεύμα μπορεί να τροποποιηθεί αν ληφθεί υπόψη το ρεύμα σήραγγας. Αυτή η τιμή μπορεί να χρησιμοποιηθεί ως οριακή συνθήκη στην εξίσωση συνεχείας για την πυκνότητα ρεύματος κάθετη στην επαφή Schottky. Αν θεωρήσουμε κατανομή Boltzmann για τη ηλεκτρόνια στον ημιαγωγό κατά μήκος της επαφής προκύπτει μια απλούστερη συνθήκη για τη συγκέντρωση ηλεκτρονίων:
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          (5.72)

Σε ανάστροφη πόλωση (Vext<0) το ρεύμα που διέρχεται κάθετα από την επαφή μπορεί να θεωρηθεί ίσο με μηδέν. Επομένως για λόγους απλότητας μπορούμε να εφαρμόσουμε την οριακή συνθήκη:
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5.6 Επίλυση συστήματος εξισώσεων 


Από τη διακριτοποίηση του συστήματος διαφορικών εξισώσεων που περιγράφουν μια ημιαγώγιμη διάταξη προκύπτει ένα αλγεβρικό σύστημα εξισώσεων. Εξετάζουμε για λόγους απλότητας την προσομοίωση μιας διάταξης με το σύνολο των εξισώσεων Shockley σε μόνιμη κατάσταση. Σε αυτή την περίπτωση άγνωστες ποσότητες είναι το ηλεκτροστατικό δυναμικό Ψ και οι συγκεντρώσεις φορέων n και p. Εναλλακτικά μπορεί να χρησιμοποιηθεί το ισοδύναμο σύστημα με αγνώστους τα Ψ και τις στάθμες Fermi εκτός ισορροπίας (quasi-Fermi levels) Efn και Εfp. Οι συγκεντρώσεις ηλεκτρονίων και οπών συνδέονται με τα Efn και Εfp με τις σχέσεις (2.57) και (2.58) για κατανομή Boltzmann ή (2.80) και (2.81) για κατανομή Fermi-Dirac. 


Στην απλούστερη περίπτωση επομένως η διακριτοποίηση σε ένα δισδιάστατο ορθογώνιο πλέγμα Ν σημείων (Ν=n·m) καταλήγει σε ένα σύστημα 3Ν αλγεβρικών εξισώσεων. Το σύστημα αυτό είναι μη γραμμικό και έχει τη γενική μορφή: 



[image: image353.wmf](

)

i,ji1,ji,j1i1,ji,j1i1,ji,j1

G,,n,n,p,p0

±±±±±±

YY=

   



(5.74)
για i=1,2,…,n και j=1,2,…,m. Για την επίλυση ενός τέτοιου συστήματος πρέπει να χρησιμοποιηθεί κάποια επαναληπτική αριθμητική μέθοδος, όπως η μέθοδος Gauss-Newton [70] ή η μέθοδος Levenberg-Marquardt [71]. Πρόκειται για γενικεύσεις της μεθόδου Newton-Raphson για επίλυση συστήματος αλγεβρικών εξισώσεων. Τονίζουμε ότι σε αυτή την περίπτωση έχουμε ταυτόχρονη επίλυση όλων των εξισώσεων που περιγράφουν μια διάταξη, οι οποίες έχουν συνδυαστεί σε ένα αλγεβρικό σύστημα (coupled method).Η εφαρμογή μιας τέτοιας μεθόδου απαιτεί μια προσεκτική αρχική εκτίμηση της λύσης. Αν υπάρχει διαθέσιμη μια καλή πρώτη εκτίμηση της λύσης, η μέθοδος συγκλίνει γρήγορα στην τελική λύση, αλλιώς η σύγκλιση μπορεί να μην είναι εφικτή. Ένα μειονέκτημα της μεθόδου είναι ότι απαιτεί πολύ μνήμη.


Η δεύτερη επιλογή είναι να λύσουμε κάθε διαφορική εξίσωση ξεχωριστά και να βρούμε τη συνολική λύση μέσω επαναληπτικής διαδικασίας. Στόχος μας είναι η αποσύζευξη των εξισώσεων (uncoupled method). Συγκεκριμένα η εξίσωση Poisson γραμμική αν θεωρήσουμε τα n και p γνωστά. Συνεπώς η εξίσωση Poisson μπορεί να λυθεί με μέθοδο επίλυσης γραμμικών συστημάτων, αφού καταλήγει μετά τη διακριτοποίηση σε γραμμικό σύστημα Ν εξισώσεων. Αντίστοιχα με γνωστό το δυναμικό Ψ η εξίσωση συνεχείας είναι γραμμική, εκτός της ειδική περίπτωσης στην οποία ο όρος επανασύνδεσης φορέων είναι μη γραμμικός. Η συνολική λύση προκύπτει από μια επαναληπτική διαδικασία όπως φαίνεται στο σχήμα 5.4. 


Η διαδικασία επίλυσης ξεκινά από μια αρχική εκτίμηση για τα n και p, συγκεκριμένα τους πίνακες [n]0 και [p]0. Με είσοδο τα [n]0 και [p]0 λύνεται η εξίσωση Poisson και υπολογίζεται η πρώτη εκτίμηση για το ηλεκτροστατικό δυναμικό [Ψ]1. Η εξίσωση συνεχείας λύνεται με είσοδο το [Ψ]1 ξεχωριστά για οπές και ηλεκτρόνια, οπότε προκύπτει μια νέα εκτίμηση για τα n και p, [n]1 και [p]1. Οι νέες τιμές για τα n και p επιστρέφουν στην εξίσωση Poisson και η διαδικασία επαναλαμβάνεται μέχρι να πετύχουμε σύγκλιση.             
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Σχήμα 5.4. Επαναληπτική διαδικασία επίλυσης κλασικού συνόλου εξισώσεων προσομοίωσης ηλεκτρονικής διάταξης.


Η σύγκλιση της επαναληπτικής διαδικασίας ελέγχεται από κάποιο κριτήριο σύγκλισης. Αν κ ο αριθμός των επαναλήψεων το κριτήριο σύγκλισης έχει τη μορφή:
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          (5.75)
όπου για παράδειγμα e=10-4 για ικανοποιητική σύγκλιση. Ο συμβολισμός 
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 αναφέρεται σε κάποια νόρμα του πίνακα Ψ όπως:
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Αντίστοιχο κριτήριο μπορεί να εφαρμοστεί και για τις άλλες μεταβλητές που μας ενδιαφέρουν. Ένας τέτοιος επαναληπτικός αλγόριθμος επίλυσης των εξισώσεων για ημιαγωγούς χρησιμοποιήθηκε για πρώτη φορά από τον Gummel στην προσομοίωση ενός διπολικού τρανζίστορ [24] και μέχρι σήμερα εφαρμόζεται σε πολλές περιπτώσεις.


Με τη χρήση επαναληπτικής διαδικασίας και την αποσύζευξη των διαφορικών εξισώσεων αποφεύγεται η επίλυση του μη γραμμικού συστήματος των 3Ν εξισώσεων, η οποία γενικά μπορεί να παρουσιάζει δυσκολίες. Μετατρέποντας κάθε διαφορική εξίσωση ξεχωριστά σε γραμμικό σύστημα Ν αγνώστων έχουμε εξοικονόμηση μνήμης σε σχέση με το σύστημα των 3Ν αγνώστων. Επίσης είναι φανερό ότι η επίλυση ενός γραμμικού συστήματος είναι πολύ πιο εύκολη και υπάρχουν διαθέσιμες πολλές ρουτίνες επίλυσης. Το πιο σημαντικό είναι ότι ο αλγόριθμος του σχήματος 5.4 μπορεί εύκολα να τροποποιηθεί, ώστε να εφαρμοστεί σε πιο περίπλοκα συστήματα εξισώσεων. Σε επόμενα κεφάλαια θα δούμε πως η εξίσωση Schrödinger μπορεί εύκολα να συμπεριληφθεί στην επαναληπτική διαδικασία.


Από την άλλη πλευρά η σύγκλιση της επαναληπτικής διαδικασίας που περιγράψαμε δεν είναι δεδομένη. Συχνά εμφανίζονται ταλαντώσεις που εμποδίζουν τη σύγκλιση. Συνήθως για να εξασφαλιστεί η σύγκλιση χρησιμοποιείται η παράμετρος χαλάρωσης α. Συγκεκριμένα έστω nκ η εκτίμηση για τη συγκέντρωση ηλεκτρονίων μετά από κ επαναλήψεις που υπεισέρχεται στην εξίσωση Poisson και nnew η εκτίμηση που προκύπτει από τη λύση της εξίσωσης συνεχείας στο βήμα κ+1. Η νέα εκτίμηση για το n θα προκύψει από τη σχέση:
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Η παράμετρος α κυμαίνεται μεταξύ 0 και 1, αλλά συνήθως επιλέγεται 0.1<α<0.5. Επιλέγοντας μικρότερη τιμή για το α επιβραδύνουμε τη σύγκλιση, αλλά εξασφαλίζουμε ότι δε θα έχουμε ταλαντώσεις στη διαδικασία επίλυσης. 


Η επιλογή της αρχικής εκτίμησης είναι βέβαια πολύ σημαντική για τη σύγκλιση του αλγορίθμου. Για την προσομοίωση μιας δεδομένης διάταξης αρχικά αναζητούμε τη λύση σε ισορροπία, δηλαδή με μηδενικές εξωτερικά εφαρμοζόμενες τάσεις. Η αρχική εκτίμηση μπορεί να προκύψει από αναλυτικό μοντέλο. Αφού προσδιοριστεί η λύση στην ισορροπία μεταβάλλεται η εξωτερική τάση με μικρά βήματα ΔV  εξασφαλίζοντας τη σύγκλιση σε κάθε βήμα μεταβολής της τάσης. Με αυτό τον τρόπο λύνουμε για όλες τις τιμές dc πόλωσης που μας ενδιαφέρουν. Σημειώνεται ότι αυτή η διαδικασία είναι απαραίτητη γιατί γενικά η σύγκλιση γίνεται πιο δύσκολη καθώς αυξάνεται η εξωτερικά εφαρμοζόμενη τάση. 


Αναφερθήκαμε μέχρι τώρα στην προσομοίωση της διάταξης σε μόνιμη κατάσταση, δηλαδή υπό συνθήκες dc πόλωσης. Στη μεταβατική κατάσταση πρέπει να ληφθεί υπόψη και η χρονική μεταβολή των μεγεθών, οπότε εισάγεται ένας δείκτης k για τη χρονική μεταβολή με βήμα Δt. Η αρχική τιμή για μια προσομοίωση μεταβατικής κατάστασης προκύπτει από τη λύση μόνιμης κατάστασης για την εφαρμοζόμενη dc πόλωση. Όπως είδαμε και στην ενότητα 5.4, οι βασικές εξισώσεις πρέπει να λύνονται σε κάθε χρονικό βήμα. Είναι σημαντικό να έχουμε αποσύζευξη των εξισώσεων, δηλαδή να λύνεται κάθε εξίσωση χωριστά και όχι το σύστημα τους σε κάθε χρονικό βήμα, γιατί κάτι τέτοιο θα ήταν υπερβολικά χρονοβόρο. Η επιλογή του κατάλληλου χρονικού βήματος Δt είναι προφανώς κρίσιμη για την ακρίβεια των αποτελεσμάτων.    
Κεφάλαιο 6
Λειτουργία και μοντελοποίηση του ΗΕΜΤ

6.1 Αρχή λειτουργίας ΗΕΜΤ
Στη διατριβή μελετάμε  την προσομοίωση του τρανζίστορ τεχνολογίας ημιαγωγών ΙΙΙ-V γνωστό ως ΗΕΜΤ (High Electron Mobility Transistor) ή MODFET (Modulation Doped Field-Effect Transistor). Το HEMT είναι ένα μονοπολικό τρανζίστορ επίδρασης πεδίου, το οποίο μοιάζει στη λειτουργία με το ευρέως γνωστό MOSFET. Η λειτουργία του όμως βασίζεται στη δημιουργία ετεροεπαφής δύο ημιαγωγών διαφορετικής σύστασης και συνεπώς διαφορετικού ενεργειακού διάκενου σε αντιδιαστολή με την επαφή οξειδίου (SiO2​) – ημιαγωγού (Si) στο MOSFET. 
Το ΗΕΜΤ αποτελεί σήμερα μια από τις πιο εξελιγμένες ημιαγώγιμες διατάξεις και χρησιμοποιείται σε διάφορες εφαρμογές υψηλών συχνοτήτων, όπου απαιτείται χαμηλό επίπεδο θορύβου και μεγάλο κέρδος ειδικά σε χιλιοστομετρικές συχνότητες. Ενδεικτικά αναφέρουμε ότι τον Οκτώβριο του 2002 ανακοινώθηκε η κατασκευή ΗΕΜΤ με συχνότητα αποκοπής στα 562 GHz (Fujitsu Laboratories). Το Νοέμβριο του 2002 παρουσιάστηκε ψηφιακό ολοκληρωμένο κύκλωμα ταχύτητας 100 Gbit/sec το οποίο βασίζεται σε ΗΕΜΤ τεχνολογίας InAlAs/InGaAs/InP (ΝΤΤ Photonics Laboratories). Συνολικά τα ΗΕΜΤs ικανοποιούν τις σύγχρονες απαιτήσεις για λειτουργία σε υψηλές συχνότητες, χαμηλή κατανάλωση και ολοκλήρωση.
Μια τυπική γεωμετρία ΗΕΜΤ απεικονίζεται στο σχήμα 4.1. Στο σχήμα φαίνονται τα διάφορα ημιαγώγιμα στρώματα τα οποία εναποτίθενται σε κάποιο ημιαγώγιμο υπόστρωμα συνήθως από GaAs. Εξετάζουμε συνοπτικά τη χρησιμότητα κάθε στρώματος, ενώ αναφορά στα υλικά που χρησιμοποιούνται γίνεται στην επόμενη ενότητα. 
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Σχήμα 6.1. Γενική γεωμετρία τρανζίστορ ΗΕΜΤ

Το στρώμα του καναλιού είναι το σημαντικότερο, αφού εκεί έχουμε τη διέλευση των ηλεκτρονίων από την πηγή στην υποδοχή. Το κανάλι σχηματίζεται από ημιαγωγό με μικρότερο ενεργειακό διάκενο ώστε να έχουμε περιορισμό των ηλεκτρονίων σε αυτό το στρώμα. Τo στρώμα φράγματος αποτελείται από ημιαγωγό με μεγαλύτερο ενεργειακό διάκενο από το κανάλι. Το στρώμα φράγματος περιέχει ισχυρή νόθευση δοτών ηλεκτρονίων. Η νόθευση μπορεί να είναι ομοιόμορφη σε όλο το πάχος του στρώματος ή σε μικρότερη περιοχή ή ακόμα και σε μικρό πάχος λίγων ατομικών στρωμάτων (τύπου δέλτα). Μια μεταλλική επαφή Schottky τοποθετείται ακριβώς πάνω από το στρώμα φράγματος. Δεξιά και αριστερά της επαφής Schottky έχουμε περιοχές ημιαγωγού n++ με μεγάλη νόθευση δοτών (cap layer) πάνω στις οποίες σχηματίζονται οι ωμικές επαφές πηγής και υποδοχής. Συνήθως η νόθευση κατεβαίνει ομοιόμορφα μέχρι το κανάλι του τρανζίστορ, ώστε να έχουμε μικρή αντίσταση από τις ωμικές επαφές μέχρι το κανάλι. Κάτω από το κανάλι τοποθετείται ένα ακόμα στρώμα απομόνωσης από ημιαγωγό με μεγαλύτερο ενεργειακό διάκενο για καλύτερο περιορισμό των ηλεκτρονίων στο κανάλι, αν και αυτό δεν είναι απαραίτητο για τη λειτουργία του τρανζίστορ. Το στρώμα απομόνωσης σε ορισμένες περιπτώσεις περιέχει επίσης νόθευση δοτών.     
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Σχήμα 6.2. Διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας σε διεύθυνση κάθετη στο κανάλι κάτω από την πύλη.

Στο σχήμα 4.2 δίνεται το διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας σε μία τομή κάθετα στο επίπεδο του καναλιού στη μέση της πύλης. Το διάγραμμα αντιστοιχεί σε VDS=0 και VGS=-0.2 V. Η επαφή Schottky με φράγμα δυναμικού eFB=0.8 eV βρίσκεται στο χ=0. Το στρώμα φράγματος (barrier) είναι ιδανικά τελείως απογυμνωμένο από ηλεκτρόνια στη λειτουργίας ενός ΗΕΜΤ. Αυτό συμβαίνει αφενός λόγω της επαφής Schottky και αφετέρου λόγω της μεταφοράς των ηλεκτρονίων στο κανάλι. Προϋπόθεση για την πλήρη απογύμνωση του πάνω στρώματος είναι να έχουμε αρνητική τάση στην πύλη και αρκετά λεπτό στρώμα φράγματος. Το παρασιτικό ρεύμα μέσω της περιοχής του φράγματος (parallel conduction) είναι φυσικά ανεπιθύμητο στη λειτουργία του ΗΕΜΤ.  Στο διάγραμμα φαίνεται επίσης η δημιουργία πηγαδιού δυναμικού στην περιοχή του καναλιού. Η θέση της στάθμης Fermi Efs στο κανάλι είναι ενδεικτική της υψηλής συγκέντρωσης ηλεκτρονίων. Οι δύο πρώτες επιτρεπτές ενεργειακές στάθμες στο κανάλι Ε0 και Ε1 έχουν προκύψει από την επίλυση της εξίσωσης Schrödinger σε μία διάσταση.           

 Η μεταβολή της τάσης στην πύλη VG μετακινεί τη στάθμη Fermi στο κανάλι. Μια αρνητική τάση στην πύλη μπορεί ιδανικά να μηδενίσει τη συγκέντρωση ηλεκτρονίων στο κανάλι. Αύξηση της τάσης στην πύλη οδηγεί σε αύξηση της συγκέντρωσης ηλεκτρονίων με αποτέλεσμα να έχουμε την επιθυμητή λειτουργία τρανζίστορ. Με εφαρμογή τάσης VDS ανάμεσα σε πηγή και υποδοχή έχουμε ροή ρεύματος κατά μήκος του καναλιού.   Ποιοτικά η λειτουργία ενός ΗΕMT βασίζεται λοιπόν στη δημιουργία ενός κβαντικού πηγαδιού με διακριτές ενεργειακές στάθμες στην ενδοεπιφάνεια των  δύο ημιαγωγών. Με αυτό τον τρόπο εμφανίζεται στην ετεροεπαφή μία  επιφανειακή κατανομή φορτίου γνωστή στη βιβλιογραφία ως δισδιάστατο ηλεκτρονικό νέφος (Two Dimensional Electron Gas – 2DEG). Σημειώνεται ότι τα ηλεκτρόνια συμπεριφέρονται ως δισδιάστατα, αφού είναι εγκλωβισμένα κατά τη διεύθυνση χ και ελεύθερα να κινηθούν στις διευθύνσεις y και z.  
Το κανάλι διέλευσης του ρεύματος που σχηματίζεται στην ενδοεπιφάνεια των ημιαγωγών έχει πολύ μεγαλύτερη κινητικότητα σε σχέση με τρανζίστορ πυριτίου όπως το MOSFET λόγω της υψηλότερης κινητικότητας του ημιαγωγού ΙΙΙ-V. Είναι επίσης ιδιαίτερα σημαντικό για την αύξηση της κινητικότητας το γεγονός ότι τα ηλεκτρόνια έχουν απομακρυνθεί από τους δότες τους με αποτέλεσμα τη μείωση των σκεδάσεων από ιονισμένες προσμίξεις. Πάνω από το κανάλι αφήνεται ένα λεπτό ανόθευτο στρώμα ημιαγωγού (spacer), ώστε να μειωθεί ακόμα περισσότερο η σκέδαση των ηλεκτρονίων. Η αυξημένη κινητικότητα συνεπάγεται αύξηση της συχνότητας αποκοπής του τρανζίστορ. Καθίσταται επομένως εφικτή η χρήση σε εφαρμογές υψηλών συχνοτήτων, όπου η τεχνολογία των MOSFET δεν επαρκεί. 

6.2 Τεχνολογία ΗΕΜΤ


Η ανάγκη για τρανζίστορ με υψηλότερες επιδόσεις όπως υψηλότερη συχνότητα αποκοπής οδήγησε στην ανάπτυξη νέων διατάξεων και χρήση νέων υλικών. Ένα παράδειγμα τέτοιας διάταξης είναι το ΗΕΜΤ, το οποίο μετράει πάνω από 25 χρόνια ζωής και βρίσκει όλο και περισσότερες εφαρμογές. Η εφεύρεση του ΗΕΜΤ έγινε από τον Τ.Mimura το 1979 [72]. Η ιδέα προήλθε από εργασίες για την ετεροεπαφή AlGaAs/GaAs [73] και η παρουσίαση της πρώτης πραγματικής διάταξης ΗΕΜΤ έγινε το 1980 [74]. Αναφέρουμε επίσης την πρώτη εμπορική εφαρμογή του ΗΕΜΤ σε ενισχυτή χαμηλού θορύβου στα 20 GHz, ο οποίος εγκαταστάθηκε επιτυχώς σε ραδιοτηλεσκόπιο στην Ιαπωνία το 1985 [75].


Οι πρώτες διατάξεις ΗΕΜΤ βασίστηκαν στην ετεροεπαφή AlxGa1-xAs/ GaAs. Η κατασκευή τους γίνεται με επιταξία μοριακής δέσμης σε δισκίδια GaAs. Η διατομή μιας τέτοιας διάταξης φαίνεται στο σχήμα 4.3. Μπορεί κανείς να διακρίνει το νοθευμένο στρώμα AlGaAs, το ανόθευτο στρώμα AlGaAs (spacer) και το κανάλι GaAs. Οι ωμικές περιοχές πηγής και υποδοχής κατεβαίνουν μέχρι το κανάλι. Η βυθισμένη πύλη σχήματος Τ εξασφαλίζει καλύτερο έλεγχο του καναλιού με μικρές απώλειες στην πύλη. Το ποσοστό του Al στο κράμα χ συνήθως επιλέγεται ίσο με 0.3.   
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Σχήμα 6.3. ΗΕΜΤ τεχνολογίας ΑlGaAs/GaAs
	
	εr
	Eg, T=300K (eV)
	μnL, T=300K 

(cm2/Vsec)
	mn*, Τ=300Κ

	Si
	11.9
	1.124 (X min)
	1430
	0.328 (X)

	Ge
	16.0
	0.663 (L min)
	3800
	0.222 (L)

	GaAs
	13.1
	1.424 (Γ min)
	8500
	0.067 (Γ)

	AlAs
	10.1
	2.163 (X min)
	410
	0.38 (Χ)

	InAs
	14.6
	0.360 (Γ min)
	32500
	0.023 (Γ)

	InP
	12.4
	1.350 (Γ min)
	5300
	0.15 (Γ)

	GaN
	9.7
	3.434 (Γ min)
	1478
	0.20 (Γ)

	AlN
	8.5
	6.220 (Γ min)
	683
	0.314 (Γ)


Πίνακας 6.1. Χαρακτηριστικές παράμετροι ημιαγωγών
Στον πίνακα 4.1 συνοψίζουμε τις τιμές βασικών παραμέτρων για διάφορους ημιαγωγούς. Η διηλεκτρική διαπερατότητα εr​ αναφέρεται σε μηδενική συχνότητα. Το ενεργειακό διάκενο δίνεται για Τ=300ο Κ μαζί με την αντίστοιχη κοιλάδα της ζώνης αγωγιμότητας (Γ, Χ ή L). Η κινητικότητα  μnL αναφέρεται σε ηλεκτρόνια στο ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας και στην ιδανική περίπτωση στην οποία δεν έχουμε προσμίξεις. Τέλος η ενεργός μάζα των ηλεκτρονίων αναφέρεται επίσης σε ηλεκτρόνια στο ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας. Στο σχήμα 4.4 δίνεται η σταθερά πλέγματος και το ενεργειακό διάκενο για διάφορους ημιαγωγούς ΙΙΙ-V. Οι γραμμές που συνδέουν τους διάφορους ημιαγωγούς δείχνουν τη μεταβολή των παραμέτρων καθώς αλλάζει η σύσταση του αντίστοιχου κράματος κράματος. Για παράδειγμα η γραμμή ανάμεσα στο GaAs και το AlAs αντιστοιχεί στη μεταβολή του χ στο AlxGa1-xAs. Το διάγραμμα αυτό είναι πολύ σημαντικό γιατί μας δείχνει την εφαρμογή που μπορεί να έχει κάθε υλικό στην ανάπτυξη ηλεκτρονικών διατάξεων. 

Από το σχήμα φαίνεται ότι οι ημιαγωγοί GaAs και AlAs έχουν περίπου την ίδια σταθερά πλέγματος, άρα μπορούμε να τοποθετήσουμε στρώματα AlGaAs πάνω σε GaAs χωρίς σημαντική μηχανική καταπόνηση. Η δημιουργία μιας ετεροεπαφής γίνεται με την εναπόθεση, μέσω κάποιας τεχνικής επιταξίας του ενός υλικού πάνω στο άλλο. Αν οι δύο ημιαγωγοί έχουν την ίδια σταθερά πλέγματος, τότε σχηματίζεται ετεροεπαφή καλής ποιότητας. Αν οι δύο ημιαγωγοί έχουν διαφορετική σταθερά πλέγματος, τότε εμφανίζονται μετατοπίσεις δεσμών στην ενδοεπιφάνεια. Αυτές οι μετατοπίσεις προκαλούν σκέδαση των φορέων που κινούνται παράλληλα σε μια τέτοια ενδοεπιφάνεια όπως συμβαίνει στο ΗΕΜΤ. Αυτό έχει ως αποτέλεσμα τη σημαντική μείωση της κινητικότητας του καναλιού. Αν όμως το στρώμα που εναποθέτουμε είναι αρκετά λεπτό, τότε η σταθερά πλέγματος του νέου υλικού προσαρμόζεται στη σταθερά πλέγματος του υλικού που βρίσκεται από κάτω. Ένα τέτοιο λεπτό στρώμα (strained layer), το οποίο έχει υποστεί μηχανική καταπόνηση ονομάζεται ψευδομορφικό (pseudomorphic) και χαρακτηρίζεται από μεγάλη κινητικότητα. Ένα τέτοιο παράδειγμα είναι τα λεπτά στρώματα InGaAs πάνω σε GaAs. Το κρίσιμο πάχος του στρώματος εξαρτάται από την ακριβή σύσταση των ημιαγωγών αλλά είναι γενικά αρκετά μικρό (<30nm).         

Σχήμα 6.4. Ενεργειακό διάκενο και σταθερά πλέγματος για τους σημαντικότερους ημιαγωγούς ΙΙΙ-V και τα κράματα τους


Το μεγαλύτερο ενεργειακό διάκενο του AlGaAs εξασφαλίζει ότι μπορεί να χρησιμοποιηθεί ως φράγμα για τον περιορισμό των ηλεκτρονίων στο κανάλι GaAs. Για ποσοστό Al χ>0.3 έχουμε αλλαγή του ενεργειακού διάκενου από άμεσο σε έμμεσο, για αυτό και επιλέγεται συνήθως 0.2<χ<0.3. Για χ=0.3 η ασυνέχεια στη ζώνη αγωγιμότητας είναι ΔΕc=0.24eV. Τα ΗΕΜΤ τεχνολογίας AlGaAs/GaAs μελετήθηκαν διεξοδικά και βρήκαν πολλές εφαρμογές [76] μέχρι και στις αρχές της δεκαετίας του 90΄.


Το βασικότερο πρόβλημα στη ανάπτυξη ετεροεπαφών AlGaAs/GaAs είναι η εμφάνιση παγίδων (κέντρων DX) στο νοθευμένο με Si στρώμα AlGaAs. Συγκεκριμένα εμφανίζονται βαθείες ενεργειακές στάθμες στο AlxGa1-xAs για χ>0.2 και επομένως δεν επιτυγχάνεται πλήρης ιονισμός των δοτών. Αυτό έχει ως συνέπεια τη μείωση της συγκέντρωσης φορέων στο κανάλι του ΗΕΜΤ, άρα και τη μείωση της διαγωγιμότητας και του κέρδους του τρανζίστορ. Στη συνέχεια εμφανίστηκαν διατάξεις ΗΕΜΤ με διαφορετικά υλικά και βελτιωμένα χαρακτηριστικά. Στον πίνακα 4.2 παρουσιάζουμε συνοπτικά τις βασικότερες τεχνολογίες ΗΕΜΤ που έχουν εμφανιστεί μέχρι σήμερα και έχουν βρει εμπορική εφαρμογή.
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	AlGaAsSb
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	Υπόστρωμα
	GaAs
	InP
	GaAs
	SiC ή Sapphire ή GaN


Πίνακας 6.2. Τεχνολογίες ΗΕΜΤ

Πιο αναλυτικά αναφέρουμε τις εξής βασικές τεχνολογίες ΗΕΜΤ που έχουν αναπτυχθεί:

· Ψευδομορφικά ΗΕΜΤ AlGaAs/InGaAs (pseudomorphic HEMTs ή pHEMTs). Είναι τα ΗΕΜΤ με τις περισσότερες εμπορικές εφαρμογές. Η δομή των στρωμάτων σε ένα pHEMT απεικονίζεται στο σχήμα 4.5. Σε ένα pHEMT έχουμε κανάλι ΙnxGa1-xAs με χ συνήθως από 0.15 έως 0.30, το οποίο βρίσκεται ανάμεσα σε φράγματα AlGaAs.
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Σχήμα 6.5. Γεωμετρία  pHEMT 
 Όπως φαίνεται στο σχήμα 4.4, το InGaAs έχει διαφορετική σταθερά πλέγματος από τα υπόλοιπα στρώματα. Επομένως το κανάλι θα παρουσιάζει μηχανική καταπόνηση (strain). Εφόσον το στρώμα InGaAs είναι αρκετά λεπτό σχηματίζεται ένα ψευδομορφικό στρώμα με υψηλή κινητικότητα και δεν προκαλούνται προβλήματα στη λειτουργία της διάταξης. Το πλεονέκτημα του καναλιού InGaAs είναι η πολύ μεγαλύτερη κινητικότητα του. Ενδεικτικά αναφέρουμε όπως καταγράφεται στον πίνακα 4.1 ότι για μηδενική συγκέντρωση προσμίξεων μn(GaAs)=8500 cm2/Vsec και μn(InGaAs)=32500 cm2/Vsec. Επίσης το μικρότερο ενεργειακό διάκενο συνεπάγεται καλύτερο περιορισμό των ηλεκτρονίων στο κανάλι και αυξημένη συγκέντρωση στο 2DEG. Τα pHEMT παρουσιάζουν εξαιρετικές επιδόσεις σε ενισχυτές χαμηλού θορύβου για δέκτες μέχρι στα 100 GHz. Επίσης λόγω υψηλής τάσης διάσπασης οι επιδόσεις τους είναι καλές και σε ενισχυτές ισχύος. Αναφέρουμε ενδεικτικά ως εφαρμογές του pHEMT ενισχυτή 6W στα 30 GHz [77] και ολοκληρωμένο δέκτη για εφαρμογή ραντάρ στα 77 GHz [78].           
· InAlAs/InGaAs HEMTs. Η χρήση υλικών με μικρό ενεργειακό διάκενο και υψηλή κινητικότητα στο κανάλι του τρανζίστορ, όπως το InxGa1-xAs με χ>0.5 οδηγεί σε διατάξεις με μεγαλύτερη συχνότητα αποκοπής. Συγκεκριμένα τα κράματα In0.53Ga0.47As και In0.52Al0.48As έχουν την ίδια σταθερά πλέγματος όπως φαίνεται στο σχήμα 4.4. Επομένως μπορούν να κατασκευαστούν ετεροεπαφές InAlAs/InGaAs υψηλής ποιότητας με τη συγκεκριμένη σύσταση. Το InP έχει την ίδια περίπου σταθερά πλέγματος, άρα τέτοιες διατάξεις μπορούν να αναπτυχθούν πάνω σε δισκίδια InP. Η γεωμετρία ενός τέτοιου ΗΕΜΤ απεικονίζεται στο σχήμα 4.6. Το βασικό μειονέκτημα της χρήσης υποστρώματος InP είναι το αυξημένο κόστος. Το κυριότερο πλεονέκτημα των ΗΕΜΤ τεχνολογίας ΙnP είναι η μεγαλύτερη συχνότητα αποκοπής λόγω αύξησης της κινητικότητας. Η κινητικότητα καναλιού  In0.53Ga0.47As φτάνει στα 12000 cm2/Vsec.
 Τρανζίστορ ετεροεπαφής InAlAs/InGaAs αναπτύσσονται επίσης σε υπόστρωμα GaAs. Σε αυτή την περίπτωση δεν έχουμε την ίδια σταθερά πλέγματος ανάμεσα στο υπόστρωμα και τα υπόλοιπα ενεργά στρώματα της διάταξης. Για αυτό το λόγο απαιτείται η παρουσία ενός ενδιάμεσου στρώματος απομόνωσης για τη σταδιακή μεταβολή της σταθεράς πλέγματος. Έτσι συνδυάζουμε τα πλεονεκτήματα της ετεροεπαφής InAlAs/InGaAs με το πιο οικονομικό υπόστρωμα GaAs. Τέτοια ΗΕΜΤ ονομάζονται μεταμορφικά (metamorphic HEMT ή mHEMT). Υπάρχει επίσης η δυνατότητα αύξησης του ποσοστού χ του Ιn στο κανάλι, οπότε θα έχουμε κανάλι με διαφορετική σταθερά πλέγματος (strained layer) όπως συμβαίνει και στα pHEMT. Η επίδραση της μεταβολής του χ στα ηλεκτρικά χαρακτηριστικά ενός ΗΕΜΤ έχει μελετηθεί διεξοδικά [80]. Όσο αυξάνεται το χ στο στρώμα ΙnxGa1-xAs αυξάνεται η κινητικότητα του καναλιού άρα και η συχνότητα αποκοπής. Παράλληλα όμως μειώνεται και η τάση διάσπασης (breakdown voltage) άρα περιορίζονται οι δυνατότητες της διάταξης για υψηλή ισχύ λειτουργίας.          
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Σχήμα 6.6.  ΗΕΜΤ τεχνολογίας InAlAs/InGaAs σε υπόστρωμα GaAs ή ΙnP 


Τα ΗΕΜΤ τεχνολογίας InAlAs/InGaAs είναι τα ταχύτερα τρανζίστορ που έχουν κατασκευαστεί μέχρι σήμερα με συχνότητες αποκοπής πάνω από 500 GHz [81]. Η βασική τους εφαρμογή, είτε πρόκειται για InP ΗΕΜΤ είτε για mHEMT σε GaAs, είναι σε ενισχυτές χαμηλού θορύβου με χαμηλή κατανάλωση ισχύος. Αναφέρουμε ενδεικτικά ενισχυτή χαμηλού θορύβου με ΗΕΜΤ τεχνολογίας InP στα 190 GHz και συντελεστή θορύβου 2.9 dB [82] και ενισχυτή χαμηλού θορύβου στα 89 GHz με GaAs mHEMT.  

· GaN HEMT. Η πιο πρόσφατη τεχνολογία ΗΕΜΤ που εξελίσσεται σήμερα με γρήγορους ρυθμούς βασίζεται στην ετεροεπαφή AlxGa1-xN/GaN. Το κανάλι του τρανζίστορ αποτελείται από GaN και τα φράγματα από AlxGa1-xN με χ συνήθως ανάμεσα σε 0.1 και 0.35. Για χ=0.17 AlGaN έχει ίδια σταθερά πλέγματος με το GaN. Το GaN (όπως και οι υπόλοιποι ημιαγωγοί με άζωτο AlN, InN) είναι υλικό με μεγάλο ενεργειακό διάκενο (Εg=3.43 eV, T=300 K) και υψηλή τιμή θερμικής αγωγιμότητας (κ=125 W/Km, T=300 K). Λόγω του μεγάλου ενεργειακού διάκενου, η κρίσιμη τιμή του ηλεκτρικού πεδίου στην οποία είναι επίσης υψηλή, συγκεκριμένα Εc(GaN)=2(106 V/cm ενώ στο GaAs είναι Εc(GaAs) =4(105 V/cm. Αυτά τα χαρακτηριστικά καθιστούν το GaN ιδανικό για εφαρμογές υψηλής ισχύος [84], αν και έχει χαμηλή κινητικότητα σε σχέση με το GaAs. 
Ένα τρανζίστορ τεχνολογίας AlGaN/GaN υψηλής ισχύος απεικονίζεται στο σχήμα 4.7. Τέτοιες διατάξεις είναι γνωστές και ως HFET (Heterojunction FET), γιατί αν και έχουν την ίδια δομή με τα κλασικά ΗΕΜΤ δεν χαρακτηρίζονται από αντίστοιχα υψηλές τιμές κινητικότητας. Ένα σημαντικό ζήτημα στην κατασκευή διατάξεων GaN είναι η επιλογή του υποστρώματος. Δισκίδια GaN δεν είναι ακόμα διαθέσιμα σε ικανοποιητική ποιότητα και κόστος, αν και υπάρχει μεγάλο σχετικό ερευνητικό ενδιαφέρον λόγω των εφαρμογών τους και σε οπτοηλεκτρονικές διατάξεις. Συνήθως χρησιμοποιούνται υποστρώματα SiC ή Αl2O3 (sapphire), τα οποία έχουν καλή θερμική αγωγιμότητα αλλά και μικρή διαφορά στη σταθερά πλέγματος σε σχέση με το GaN (3.4 % και 13% αντίστοιχα), για αυτό απαιτείται η παρεμβολή ενός στρώματος απομόνωσης.

Ένα σημαντικό χαρακτηριστικό της ετεροεπαφής AlGaN/GaN είναι η εμφάνιση φορτίων πόλωσης στην ενδοεπιφάνεια. Αυτό είναι καταρχήν θετικό, γιατί οδηγεί σε πολύ υψηλές τιμές επιφανειακής συγκέντρωσης ηλεκτρονίων στο κανάλι (>1013 cm-2) [85]. Από την άλλη πλευρά τα φορτία πόλωσης μπορούν να επηρεάσουν αρνητικά την RF συμπεριφορά της διάταξης [86]. Τα φορτία πόλωσης εξαρτώνται σημαντικά από την ποιότητα της ετεροεπαφής και για αυτό το λόγο η διαδικασία ανάπτυξης της ετεροεπαφής επιδρά σημαντικά στη συμπεριφορά της διάταξης.
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Σχήμα 6.7.  Γεωμετρία ΗΕΜΤ τεχνολογίας GaN

Τα GaN HEMT βρίσκουν εφαρμογή σε ενισχυτές υψηλής ισχύος. Παρουσιάζουν καλό βαθμό απόδοσης και ικανοποιητική γραμμικότητα, οπότε ικανοποιούν τις απαιτήσεις σύγχρονων ασύρματων συστημάτων επικοινωνίας. Αναφέρουμε ενδεικτικά μικροκυματικό ενισχυτή με ισχύ εξόδου 250 W [87] και ενισχυτή ισχύος στα 74 GHz [88].  

Επιχειρήσαμε σε αυτή την ενότητα να κάνουμε μια συνοπτική παρουσίαση των βασικών τεχνολογιών ΗΕΜΤ με έμφαση στα υλικά που χρησιμοποιούνται και στις αντίστοιχες εφαρμογές. Ενδιαφέρον επίσης παρουσιάζει η ετεροεπαφή InAs/AlSb σε υπόστρωμα GaAs για την ανάπτυξη διατάξεων ΗΕΜΤ αντιμονίου. Τέτοιες διατάξεις δεν έχουν φτάσει σε στάδιο τεχνολογικής ωρίμανσης [89]. Στη συνέχεια θα αναφερθούμε σε μοντέλα περιγραφής των ΗΕΜΤ. Περιορίζουμε τη μελέτη σε μοντέλα τα οποία έχουν φυσική βάση. Για να γίνει αυτό εξετάζονται απλοποιημένες γεωμετρίες και γίνονται οι απαραίτητες προσεγγίσεις, οι οποίες όμως αναπαριστούν αρκετά καλά την πραγματικότητα.   
6.3   Ανάλυση ετεροεπαφής ημιαγωγών
Μια ετεροεπαφή ημιαγωγών προκύπτει από την ένωση δύο ημιαγώγιμων υλικών διαφορετικής σύστασης με διαφορετικό ενεργειακό διάκενο και παρόμοια κρυσταλλική δομή. Η δημιουργία μιας ετεροεπαφής γίνεται με την εναπόθεση ενός ημιαγωγού πάνω στον άλλο με κάποια επιταξιακή τεχνική, όπως η επιταξία μοριακής δέσμης (ΜΒΕ). Εφόσον οι δύο ημιαγωγοί έχουν σχεδόν την ίδια σταθερά πλέγματος, είναι δυνατή η δημιουργία ετεροεπαφών υψηλής ποιότητας. Σήμερα ετεροεπαφές ημιαγωγών χρησιμοποιούνται σε διάφορες διατάξεις, όπως σε φωτοδιόδους, σε laser στερεάς κατάστασης, σε διπολικά τρανζίστορ ετεροεπαφής (HBT’s) και σε ΗΕΜΤ. 
Θεωρούμε  την ετεροεπαφή Alχ​Ga1-χAs/GaAs (βλ. Σχήμα 4.8),  στην οποία αναφερθήκαμε στην προηγούμενη ενότητα. Το στρώμα του AlGaAs είναι νοθευμένο με πυκνότητα δοτών ΝD, τους οποίους θεωρούμε πλήρως ιονισμένους. Στην πλευρά του GaAs έχουμε μικρή συγκέντρωση νόθευσης n-. Για χ<0.4 τα ελάχιστα της ζώνης αγωγιμότητας είναι στον ίδιο κυματικό αριθμό (Γ). Επίσης η διαφορά στη σταθερά πλέγματος των δύο ημιαγωγών είναι αμελητέα. Για χ=0.3 η διαφορά στο ενεργειακό διάκενο των δύο ημιαγωγών είναι ΔΕg(0.4 eV [7]. Είναι γνωστό από τη βιβλιογραφία ότι  αυτή η  διαφορά κατανέμεται κατά 60% στη ζώνη αγωγιμότητας και 40% στη ζώνη σθένους, άρα θα έχουμε τις αντίστοιχες ασυνέχειες ΔEc=0.24eV και ΔEv=0.16eV. 
Εξετάζουμε την κατασκευή των διαγραμμάτων της ζώνης αγωγιμότητας στην ετεροεπαφή. Θεωρούμε ότι τη χρονική στιγμή t=0 δημιουργείται η ετεροεπαφή και έχουμε την εικόνα του σχήματος 4.8α. Η ζώνη αγωγιμότητας και στις δύο πλευρές παραμένει ευθεία. Στην ιδανική περίπτωση στην οποία οι δύο ημιαγωγοί είναι ανόθευτοι και ΔΕc=ΔΕv οι στάθμες Fermi βρίσκονται στην ίδια ευθεία και δε θα υπάρχει μεταφορά φορτίου, οπότε διατηρείται η εικόνα με τις επίπεδες ζώνες.    
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Σχήμα 6.8. Ζώνη αγωγιμότητας και σθένους στη ετεροεπαφή σε ισορροπία. Στο διάγραμμα α φαίνεται η μορφή των ζωνών πριν σχηματιστεί η ετεροεπαφή. Στο β παρατηρείται η κάμψη των ζωνών λόγω της μετακίνησης φορτίου.
Οι στάθμες Fermi όμως σε κάθε υλικό έχουν διαφορετική απόσταση από την ζώνη αγωγιμότητας και επομένως βρίσκονται σε διαφορετικά επίπεδα. Στην ισορροπία οι στάθμες Fermi πρέπει να ευθυγραμμιστούν και για αυτό το λόγο το διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας θα αλλάξει μορφή. Με τη δημιουργία της ετεροεπαφής θα υπάρξει ροή ηλεκτρονίων από το AlGaAs (1) στο GaAs (2), όπου τα ηλεκτρόνια θα έχουν λιγότερη δυναμική ενέργεια. Καθώς τα ηλεκτρόνια μετακινούνται στο GaAs δημιουργείται ένα θετικά φορτισμένο στρώμα απογύμνωσης (depletion layer) στην πλευρά του AlGaAs για –χ1<χ<0. Το θετικά φορτισμένο στρώμα δημιουργεί ένα φράγμα δυναμικού V1 το οποίο επιβραδύνει τη ροή ηλεκτρονίων μέχρι να φτάσουμε στην ισορροπία. Η εικόνα των ενεργειακών ζωνών στην ισορροπία φαίνεται στο σχήμα 4.8β. Στην πλευρά του GaAs δημιουργείται ένα αρνητικά φορτισμένο στρώμα ηλεκτρονίων (accumulation layer) για 0<χ<χ2, ώστε συνολικά το σύστημα να είναι ηλεκτρικά ουδέτερο. Αποτέλεσμα αυτής της μετακίνησης είναι η δημιουργία ενός κατά προσέγγιση τριγωνικού πηγαδιού  δυναμικού στο δεξί μέρος της διάταξης (GaAs).
Γράφουμε την εξίσωση Poisson στην πλευρά του GaAs (2):
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  (6.1)

όπου n(x) η συγκέντρωση ηλεκτρονίων και ΝΑ,D η μικρή συγκέντρωση δοτών ή αποδεκτών στο GaAs (η προσεγγιστική ανάλυση που ακολουθεί είναι ίδια και στις δύο περιπτώσεις). Θεωρούμε ότι στο σημείο χ=x2 η ζώνη αγωγιμότητας γίνεται επίπεδη και ο ημιαγωγός ουδέτερος. Ολοκληρώνοντας την εξίσωση Poisson από το χ=0 μέχρι το χ=χ2 προκύπτει ότι:
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   (6.2)
Στην παραπάνω εξίσωση καταρχήν παρατηρούμε ότι Fx(x2)=0. Επίσης ορίζουμε την επιφανειακή συγκέντρωση ηλεκτρονίων ns του δισδιάστατου ηλεκτρονικού νέφους στο GaAs:
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            (6.3)
Ο δεύτερος όρος στο δεξί μέλος της (6.2) ΝΑ,D(x2 μπορεί να θεωρηθεί αμελητέος σε σχέση με το ns εφόσον δεν έχουμε ισχυρή νόθευση στο GaAs. Συνεπώς η (6.2) γράφεται:
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  (6.4) 
Στη συνέχεια γράφουμε την εξίσωση Poisson στην πλευρά του AlGaAs:
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  (6.5)
Θεωρούμε ότι στην περιοχή απογύμνωσης -χ1<χ<0 έχουμε n=0 και η χωρική συγκέντρωση φορτίου οφείλεται μόνο στους ιονισμένους δότες. Οι οριακές συνθήκες για την εξίσωση Poisson είναι:
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  (6.6)
Λαμβάνουμε υπόψη την παρουσία ενός ανόθευτου στρώματος πάχους s στο AlGaAs, δηλαδή θα έχουμε ΝD=0 για –s<x<0 και ΝD=N1 για –χ1<χ<-s. Η παρουσία αυτού του ανόθευτου στρώματος (spacer) συνηθίζεται στα ΗΕΜΤ, προκειμένου να μειωθεί η σκέδαση των φορέων από τους ιονισμένους δότες στο κανάλι που σχηματίζεται κατά μήκος της ετεροεπαφής. Η εξίσωση Poisson (6.5) λύνεται επομένως με ολοκλήρωση. Μετά από λίγες πράξεις προκύπτει ότι:
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  (6.7)
όπου V1=Ψ(-χ1)-Ψ(0) το ύψος του φράγματος δυναμικού στην περιοχή απογύμνωσης. Αν αγνοήσουμε την επιφανειακή συγκέντρωση φορτίου στην ετεροεπαφή και λόγω της συνέχειας της διηλεκτρικής μετατόπισης Dχ ισχύει ότι:
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  (6.8)
Από τις (6.4), (6.7) και (6.8) προκύπτει ότι:
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  (6.9)


Από το ενεργειακό διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας έχουμε τη σχέση:
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(6.10)

όπου Εfo η απόσταση του πυθμένα αγωγιμότητας από την ενιαία στάθμη Fermi στην ισορροπία. Η απόσταση δ1 της ζώνης αγωγιμότητας από τη στάθμη Fermi στον ουδέτερο ημιαγωγό μπορεί να υπολογιστεί από την τιμή της νόθευσης στο AlGaAs. 


Για να υπολογιστεί η επιφανειακή συγκέντρωση ηλεκτρονίων ns χρειάζεται μία ακόμα σχέση για το Ε​fo. Από την επίλυση της εξίσωσης Schrödinger σε μία διάσταση για το πηγάδι δυναμικού μπορεί να προκύψει μια έκφραση για το ns συναρτήσει του Ε​fo. Μια τέτοια αναλυτική σχέση προκύπτει με την προσέγγιση ότι το πηγάδι δυναμικού είναι τριγωνικό στην πλευρά του GaAs, ώστε να υπάρχει αναλυτική λύση για την εξίσωση Schrödinger. Στο σχήμα 4.9 φαίνεται η πραγματική εικόνα του δυναμικού και η τριγωνική προσέγγιση, όπου δίνεται ενδεικτικά και η θέση των δύο πρώτων ενεργειακών σταθμών.     
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Σχήμα 6.9. Τριγωνική προσέγγιση για το πηγάδι δυναμικού
Οι επιτρεπτές ενεργειακές στάθμες στο τριγωνικό πηγάδι με σημείο αναφοράς τον πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας δίνονται από τη σχέση:
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(6.11)

Λαμβάνοντας υπόψη από την (6.4) ότι Fx(0+)=ens/(ε2·ε0) η θέση των ενεργειακών σταθμών στο πηγάδι δίνεται από σχέσεις της μορφής:
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(6.12)

όπου γn​ παράμετρος που εξαρτάται μόνο από τις ιδιότητες του υλικού. Η συγκέντρωση ηλεκτρονίων στο πηγάδι προκύπτει από τη δισδιάστατη πυκνότητα καταστάσεων σύμφωνα με τη σχέση:
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(6.13)
όπου Ψi η κυματοσυνάρτηση των ηλεκτρονίων που είναι εγκλωβισμένα ως προς χ. Ολοκληρώνουμε την παραπάνω εξίσωση ως προς χ από χ=0 μέχρι χ=χ2. Από την (6.3) και λαμβάνοντας υπόψη ότι 
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 για την κανονικοποιημένη κυματοσυνάρτηση προκύπτει η επιθυμητή σχέση που συνδέει τα ns και Εfo:
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(6.14)
Ανακεφαλαιώνοντας έχουμε το σύστημα των δύο εξισώσεων:
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(6.16)

με αγνώστους τα Εfo και ns. Από την αριθμητική επίλυση του συστήματος προκύπτει η επιφανειακή συγκέντρωση ηλεκτρονίων του δισδιάστατου ηλεκτρονικού νέφους 2DEG για την απομονωμένη ετεροεπαφή στην ισορροπία. Στη συνέχεια εξετάζουμε τον υπολογισμό του ρεύματος κάθετα στην ετεροεπαφή.  


Θεωρούμε την περίπτωση στην οποία εφαρμόζεται μια εξωτερική τάση VA=V21 μεταξύ GaAs και AlGaAs. Η κλασική εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης δεν επαρκεί για τον υπολογισμό του ρεύματος. Σε μια επαφή Schottky μετάλλου-ημιαγωγού συνήθως χρησιμοποιούνται οι εκφράσεις θερμιονικής εκπομπής για τον υπολογισμό του ρεύματος. Στις ετεροεπαφές η θερμιονική εκπομπή ηλεκτρονίων από μόνη της δε δίνει ακριβή αποτελέσματα. Ακολουθούμε στη συνέχεια την ανάλυση των Schuelke-Lundstrom [120] και Marshak [121]. 


Αφετηρία μας είναι οι εξισώσεις (2.55) και (2.56) ή εναλλακτικά (2.82) και (2.84) οι οποίες αποτελούν γενίκευση της κλασικής ολίσθησης διάχυσης για ετεροεπαφές και επομένως μπορούν να εφαρμοστούν στο πρόβλημα μας. Σημειώνουμε ότι οι σχέσεις αυτές περιλαμβάνουν τη θερμιονική εκπομπή ηλεκτρονίων πάνω από το φράγμα δυναμικού. Στόχος μας είναι ο προσδιορισμός μιας αναλυτικής σχέσης για την πυκνότητα ρεύματος ηλεκτρονίων συναρτήσει της εφαρμοζόμενης τάσης VA.
Υποθέτουμε ότι η επανασύνδεση ηλεκτρονίων είναι αμελητέα στην περιοχή χωρικού φορτίου (space charge region, SCR), δηλαδή από –χ1 έως χ2, επομένως το Jn θα είναι σταθερό σε κάθε σημείο χ. Επίσης θεωρούμε ότι το μήκος της περιοχής SCR x1+x2 είναι αρκετά μεγαλύτερο από το μέσο μήκος ελεύθερης, ώστε να ισχύουν οι εξισώσεις ολίσθησης-διάχυσης. Υποθέτουμε επίσης ότι τα n(x​2) και n(-x1) δεν μεταβάλλονται σημαντικά σε σχέση με την ισορροπία. Με βάση αυτή τις προϋποθέσεις και ολοκληρώνοντας τη σχέση (2.82) αποδεικνύεται ότι ισχύει η εξής σχέση για την πυκνότητα ρεύματος συναρτήσει της εφαρμοζόμενης τάσης:



[image: image385.wmf]o2

A

n

enin

en(x)

eV

Jexp1

11

kT

SS

éù

æö

=×-

ç÷

êú

èø

ëû

+

 




          (6.17)
όπου no(x2) συγκέντρωση ηλεκτρονίων στο τέλος της περιοχής συσσώρευσης στο GaAs στην ισορροπία. Οι παράμετροι Sen και Sin έχουν διαστάσεις ταχύτητας και καθορίζουν τη συμπεριφορά της ετεροεπαφής. Η παράμετρος Sen περιγράφει την ολίσθηση και διάχυση φορέων μέσω της χωρικής περιοχής φορτίου και η Sιn τη θερμιονική εκπομπή ηλεκτρονίων. Αποδεικνύεται ότι ισχύει προσεγγιστικά η σχέση [120]:
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       (6.18)
όπου μno η κινητικότητα του AlGaAs σε χαμηλό πεδίο και Fc το ηλεκτρικό πεδίο κορεσμού. Έχουμε δηλαδή θεωρήσει την εξής απλή σχέση για την κινητικότητα των ηλεκτρονίων στο AlGaAs συναρτήσει του ηλεκτρικού πεδίου:
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(6.19) 

Λαμβάνοντας υπόψη τη θερμιονική εκπομπή ηλεκτρονίων πάνω από το φράγμα δυναμικού προκύπτει ότι:
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(6.20)
όπου 
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. Αν θεωρήσουμε απότομη ετεροεπαφή, δηλαδή ότι το υλικό αλλάζει απότομα στο σημείο χ=0 η πυκνότητα ρεύματος μπορεί να θεωρηθεί ανάλογη της παραμέτρου Sin. Επομένως η πυκνότητα ρεύματος Jn γράφεται στη μορφή:
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(6.21)
Αντικαθιστώντας την έκφραση για το Sin​ έχουμε:
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(6.22)
όπου 
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 και ΔVn=Vn(0+)-Vn(0-). 
Η παραπάνω σχέση χρησιμοποιείται σε διάφορες εργασίες προσομοίωσης [106], [109] για τον υπολογισμό του κάθετου ρεύματος στην απότομη ετεροεπαφή ενός ΗΕΜΤ. Η εξίσωση αυτή όμως (6.22) δε λαμβάνει υπόψη το φαινόμενο της σήραγγας (tunneling). Σε ετεροεπαφές με απότομη αλλαγή του υλικού και με υψηλές συγκεντρώσεις νόθευσης το φαινόμενο σήραγγας μπορεί να έχει καθοριστικό ρόλο ειδικά στην ανάστροφη πόλωση. Για να συμπεριληφθεί το φαινόμενο της σήραγγας συνήθως χρησιμοποιείται ένα πολλαπλασιαστικός παράγοντας γqn [106]. H (6.22) λοιπόν γράφεται:
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          (6.23)
όπου γqn>1, αφού το φαινόμενο της σήραγγας διευκολύνει τη διέλευση ηλεκτρονίων μέσα από το φράγμα. Ο παράγοντας γqn υπολογίζεται αναλυτικά με την υπόθεση ότι το φράγμα δυναμικού είναι τριγωνικό συναρτήσει των παραμέτρων των υλικών και της εφαρμοζόμενης τάσης [53]. Για μια απότομη ετεροεπαφή AlGaAs/GaAs μπορεί να έχουμε γqn>10, άρα το φαινόμενο δεν μπορεί να αγνοηθεί σε ορισμένες περιπτώσεις.  
6.4 Αναλυτικά μοντέλα για το ΗΕΜΤ

Τα πρώτα αναλυτικά μοντέλα που αναπτύχθηκαν για τα ΗΕΜΤ προβλέπουν γραμμικό έλεγχο του φορτίου στο κανάλι από την τάση στην πύλη [16], [17]. Το απλούστερο μοντέλο για τον υπολογισμό της επιφανειακής συγκέντρωσης φορτίου n​s σε ένα ΗΕΜΤ προκύπτει από μονοδιάστατη επίλυση της εξίσωσης Poisson. Συγκεκριμένα το ns (σε μονάδες ηλεκτρόνια/m2) δίνεται από τη σχέση:
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(6.24)
Οι παράμετροι στην παραπάνω εξίσωση αναφέρονται σε δομή του τύπου Μέταλλο/AlGaAs/GaAs. Η τάση κατωφλίου VT είναι η τιμή της VG στην οποία μηδενίζεται η επιφανειακή συγκέντρωση φορτίου ns. Στο σχήμα 4.10 δίνεται το ενεργειακό διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας για μια τέτοια δομή, η οποία αντιστοιχεί σε μια τομή κάθετα στην πύλη ενός ΗΕΜΤ απλής γεωμετρίας. Διευκρινίζουμε ότι ε1 είναι η σχετική διηλεκτρική διαπερατότητα του φράγματος, d1 το πάχος του νοθευμένου στρώματος (AlGaAs) με συγκέντρωση δοτών Νd1 και de το πάχος του ανόθευτου στρώματος (spacer) στην περιοχή του φράγματος. Με ΦΒ​ συμβολίζουμε το φράγμα δυναμικού της επαφής Schottky μετάλλου-ημιαγωγού και ΔΕc την ασυνέχεια στη ζώνη αγωγιμότητας στην ετεροεπαφή των δύο ημιαγωγών (θεωρούμε απότομη μετάβαση από τον ένα ημιαγωγό στον άλλο). Η τάση VG στην πύλη εφαρμόζεται ανάμεσα στη μεταλλική επαφή Schottky και το υπόστρωμα GaAs. 
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Σχήμα 6.10.Ενεργειακό διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας για ΗΕΜΤ με VG<0.
Στη συνέχεια δίνεται μια σύντομη απόδειξη για την παραπάνω γραμμική σχέση (6.24). Οι βασικές παραδοχές που γίνονται είναι οι εξής:

· Θεωρούμε ίση με μηδέν την απόσταση της στάθμης Fermi από το ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας Εf.
· Θεωρούμε ότι το AlGaAs είναι πλήρως απογυμνωμένο από ηλεκτρόνια και έχουμε πλήρη ιονισμό των δοτών.

Με βάση τη δεύτερη παραδοχή λύνουμε την εξίσωση Poisson στο απογυμνωμένο στρώμα του ημιαγωγού με το μεγαλύτερο ενεργειακό διάκενο (AlGaAs). Συγκεκριμένα έχουμε:
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(6.25)
Στη διαφορική εξίσωση θεωρούμε την οριακή συνθήκη 
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, όπου Fx(0-) η ένταση του ηλεκτρικού πεδίου στην ετεροεπαφή και στην πλευρά του AlGaAs. Με διπλή ολοκλήρωση προκύπτει ότι:



[image: image401.wmf]1

d

x

21x1

o1

00

e

V(d)(0)N(x')dx'dxF(0)d

-

-

éù

-=Y--Y=××+

êú

ee

ëû

òò




(6.26)
και μετά από λίγες πράξεις έχουμε:
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          (6.27)
Από εφαρμογή του νόμου Gauss στην περιοχή του GaAs σε ένα ορθογώνιο κουτί που ξεκινά στην ετεροεπαφή και εκτείνεται μέχρι το υπόστρωμα προκύπτει ότι:
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          (6.28)
Στο υπόστρωμα θεωρούμε ότι το GaAs είναι ουδέτερο και το ηλεκτρικό πεδίο είναι μηδενικό. Επομένως:
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Αν δεν υπάρχουν επιφανειακά φορτία στην ετεροεπαφή, η συνέχεια της κάθετης συνιστώσας Dx επιβάλει τη συνθήκη (6.8). Ισχύει λοιπόν ότι:
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          (6.29)

Από το ενεργειακό διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας:
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(6.30)

Συνδυάζοντας τις (6.27), (6.29) και (6.30) έχουμε:
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          (6.31)
Με την προσέγγιση Εf=0 προκύπτει το γραμμικό αναλυτικό μοντέλο της σχέσης (6.24)


Η ακρίβεια αυτής της προσέγγισης δεν είναι πάντα ικανοποιητική. Ειδικά σε μεγάλες τιμές εφαρμοζόμενης τάσης VG οι παραδοχές που έγιναν παύουν να ισχύουν. Το αναλυτικό μοντέλο μπορεί να βελτιωθεί αν ληφθεί υπόψη η σχέση ανάμεσα σε Εf και ns. Μια τέτοια σχέση σε κλειστή μορφή προκύπτει από τη μονοδιάστατη επίλυση της εξίσωσης Schrödinger με την προσέγγιση ότι το πηγάδι δυναμικού είναι τριγωνικό, όπως είδαμε στην προηγούμενη ενότητα. Συνοψίζουμε γράφοντας τις (6.16) και (6.31) σε λίγο διαφορετική μορφή:
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          (6.32)
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(6.33)

Σχηματίζεται με αυτό τον τρόπο ένα σύστημα δύο εξισώσεων με αγνώστους τα ns και Ε​f. Από την αριθμητική επίλυση αυτού του συστήματος υπολογίζεται η σχέση ns(VG). Το μοντέλο αυτό παραμένει βέβαια μονοδιάστατο και ισχύει με την προϋπόθεση ότι n(x)=0 στο φράγμα (AlGaAs).  

Υπάρχουν διάφορες προσεγγίσεις για την επίλυση αυτού του συστήματος που καταλήγουν σε αναλυτικές εκφράσεις. Μια βελτίωση του απλού αναλυτικού μοντέλου προκύπτει αν θεωρήσουμε μεταβλητή απόσταση του 2DEG από την ετεροεπαφή. Αυτό είναι ισοδύναμο με το να θεωρήσουμε γραμμική εξάρτηση του Εf από το ns [92], δηλαδή:
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(6.34)

όπου Εfo η στάθμη Fermi στην ισορροπία. Με αντικατάσταση στην (6.31):
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(6.35) 
Για μικρές τιμές του VG το Δd μπορεί να θεωρηθεί σταθερό, περίπου ίσο με 8nm για την ετεροεπαφή AlGaAs/GaAs. 


Ένα άλλο μοντέλο που αρχικά προτάθηκε από τους Shey και Ku [91] λαμβάνει υπόψη τη μη γραμμική μεταβολή της στάθμης Fermi συναρτήσει της επιφανειακής συγκέντρωσης φορτίου στο κανάλι. Αν λάβουμε υπόψη μας τις δύο πρώτες στάθμες Εfo και Εf1 στο τριγωνικό πηγάδι η (6.33) γίνεται: 
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   (6.36)
Λύνουμε ως προς Εf οπότε:
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  (6.37)
Για σχετικά μικρές τιμές του ns μπορούμε να χρησιμοποιήσουμε το ανάπτυγμα:
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(6.38)
Οι δύο πρώτοι όροι μπορούν να θεωρηθούν σταθεροί και να υπολογιστούν για ns=nso για να υπολογιστεί η στάθμη Fermi Efo. Επομένως προκύπτει η εξής προσεγγιστική σχέση για το Εf συναρτήσει του ns​:



[image: image417.wmf]2/3

ffoso1

EEn,

=+g×g=g+g

 





(6.39)
Με αντικατάσταση στην (6.32) καταλήγουμε στην επιθυμητή σχέση για το ns:
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          (6.40)
Η εξίσωση αυτή λύνεται εύκολα αριθμητικά ως προς ns. Ένα πλεονέκτημα της είναι ότι περιέχει μόνο 2 παραμέτρους Εfo και γ, τις οποίες μπορούμε να μεταβάλλουμε για καλύτερο ταίριασμα με πειραματικά δεδομένα. Η σχέση αυτή είναι ίδια με την (6.35) αν αντικαταστήσουμε: 
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, δηλαδή θεωρήσουμε μεταβλητή μετατόπιση του 2DEG που εξαρτάται από το ns. 


Υπό κανονικές συνθήκες λειτουργίας το νοθευμένο στρώμα φράγματος (AlGaAs στο σχήμα 4.10) σε ένα ΗΕΜΤ πρέπει να είναι τελείως απογυμνωμένο από ηλεκτρόνια. Αυτό οφείλεται στην περιοχή απογύμνωσης της επαφής Schottky της πύλης και στη μεταφορά ηλεκτρονίων στο κανάλι. Για μεγαλύτερες τιμές του VG εμφανίζεται ανεπιθύμητη συγκέντρωση ηλεκτρονίων στο στρώμα των δοτών και επομένως παρασιτικό ρεύμα. Με απλούς αναλυτικούς υπολογισμούς μπορεί να προσδιοριστεί μια οριακή τιμή Vc για την τάση στην πύλη. Για VG>Vc εμφανίζεται παρασιτικό ρεύμα. Έστω Vmin η απόσταση του ελαχίστου της ζώνης αγωγιμότητας από τη στάθμη Fermi στο AlGaAs. Λύνοντας την εξίσωση Poisson (6.25) αποδεικνύεται ότι:
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(6.41)   
Είναι προφανές ότι για Vmin=0 η συγκέντρωση ηλεκτρονίων στο AlGaAs γίνεται μεγάλη και επομένως το παρασιτικό ρεύμα θα είναι σημαντικό. Άρα από την (6.41) προκύπτει ότι:
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(6.42)
Το Vc είναι ένα άνω όριο για την εφαρμοζόμενη τάση VG, αν και παρασιτικό ρεύμα μέσα από το AlGaAs πιθανώς εμφανίζεται και σε μικρότερες τιμές του VG.

Αναλυτικό μοντέλο για υπολογισμό του ρεύματος σε ένα ΗΕΜΤ


Τα προηγούμενα αναλυτικά μοντέλα περιγράφουν τον έλεγχο του φορτίου στο κανάλι ενός ΗΕΜΤ από την τάση στην πύλη υπολογίζοντας το ns(VG). Παρουσιάζουμε στη συνέχεια ένα απλό αναλυτικό μοντέλο για τον υπολογισμό του ρεύματος σε ένα ΗΕΜΤ με εφαρμογή dc πόλωσης. Η απλουστευμένη διάταξη που μελετάμε φαίνεται στο σχήμα 4.11.


[image: image422]
Σχήμα 6.11. Απλουστευμένη γεωμετρία HEMT για αναλυτικό υπολογισμό ρεύματος
Το ρεύμα στο κανάλι σε ένα σημείο y δίνεται από τη σχέση:



[image: image423.wmf]Ds

Ien(y)v(y)Z

=××








          (6.43)
όπου Ζ το πλάτος της πύλης και v(y) η ταχύτητα των ηλεκτρονίων στη θέση y του καναλιού. Το συνολικό Ζ είναι αρκετά μεγάλο, ώστε η κατανομή του ρεύματος να θεωρείται ομοιόμορφη κατά τον άξονα z. Εφόσον η επανασύνδεση φορέων στο κανάλι είναι αμελητέα (Rn=0) το συνολικό ρεύμα στο κανάλι μπορεί να υπολογιστεί σε οποιαδήποτε θέση y. 

Για την ταχύτητα των ηλεκτρονίων στο κανάλι χρησιμοποιείται η προσέγγιση:
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(6.44)
όπου Fc η κρίσιμη τιμή του ηλεκτρικού πεδίου στην οποία έχουμε κορεσμό της ταχύτητας, μno η κινητικότητα των ηλεκτρονίων με εφαρμογή μικρού ηλεκτρικού πεδίου και vs η ταχύτητα κορεσμού των φορέων. 


Στην (6.43) η επιφανειακή συγκέντρωση φορέων ns είναι συνάρτηση της θέσης y στο κανάλι. Για να υπολογιστεί το ns(y) με VDS>0 απαιτείται δισδιάστατη επίλυση του προβλήματος. Αρχικά θεωρούμε την εφαρμογή μικρής τάσης VDS, οπότε το ns δε μεταβάλλεται από την τιμή του στην ισορροπία. Αν το μήκος της πύλης LG​ είναι αρκετά μεγάλο η ταχύτητα των ηλεκτρονίων δε θα έχει φτάσει σε κορεσμό. Αν θεωρήσουμε μια μέση τιμή για το ηλεκτρικό πεδίο η (6.43) γράφεται:
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          (6.45)
Η ποσότητα Vc(y) είναι το δυναμικό στο κανάλι που αυξάνεται από την πηγή (S) στην υποδοχή (D). Αν RS​ και RD οι αντιστάσεις πηγής και υποδοχής όπως φαίνεται στο σχήμα 4.11 θα ισχύει ότι:
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(6.46)
Με αντικατάσταση στην (6.45) έχουμε:
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(6.47)
Η σχέση αυτή περιγράφει τη γραμμική περιοχή των Ι-V χαρακτηριστικών. Το ns μπορεί να υπολογιστεί από οποιοδήποτε αναλυτικό ή αριθμητικό μοντέλο σε ισορροπία και εξαρτάται μόνο από την εφαρμοζόμενη τάση VGS. 


Για μεγαλύτερες τιμές του VDS η ποσότητα ns(y) δεν είναι σταθερή. Επίσης το ηλεκτρικό πεδίο Fy μεταβάλλεται ως προς y. Το F​y​ αποκτά τη μέγιστη τιμή του στην πλευρά της υποδοχής και επομένως ο κορεσμός της ταχύτητας συμβαίνει πρώτα σε αυτή την πλευρά της πύλης. Για να υπολογιστεί το ρεύμα του τρανζίστορ πέρα από τη γραμμική περιοχή θα βασιστούμε στο γραμμικό μοντέλο της σχέσης (6.24). Η σχέση που δίνει το ns τροποποιείται ως εξής:
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(6.48)
Με αυτή την προσέγγιση (gradual channel approximation) λαμβάνεται υπόψη η μεταβολή του ns ως προς y χωρίς να απαιτείται δισδιάστατη λύση. Με αυτή την εξίσωση μοντελοποιείται η αποκοπή του καναλιού (pinchoff) στην πλευρά της υποδοχής όπου το Vc(y) είναι μεγαλύτερο. Με την προϋπόθεση ότι στο σημείο y το ηλεκτρικό πεδίο είναι μικρότερο από το Fc η (6.43) γράφεται:
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          (6.49)
όπου 
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 το ηλεκτρικό πεδίο στο κανάλι. Ολοκληρώνοντας την (6.49) από 0 έως y και μετά από λίγες πράξεις έχουμε:
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(6.50)
Με απλή παραγώγιση ως προς y προκύπτει το ηλεκτρικό πεδίο στο κανάλι:
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(6.51)

Καθώς αυξάνεται η τάση VDS το ρεύμα φτάνει σε κορεσμό όταν γίνει Fy(LG)=Fc. Από αυτή τη συνθήκη και από την (6.51) προκύπτει μια έκφραση για το ρεύμα σε κορεσμό:
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(6.52) 

Η εξίσωση αυτή μπορεί να λυθεί ως προς Isat, ώστε να προκύψει το ρεύμα κορεσμού συναρτήσει των παραμέτρων λειτουργίας. Για y=LG και  
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και επομένως:
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(6.54)
Από τις εξισώσεις (6.47), (6.52) και (6.53) προκύπτει μια πρώτη εικόνα για τις Ι-V χαρακτηριστικές του τρανζίστορ.


Στη συνέχεια παρουσιάζουμε ένα λίγο πιο σύνθετο αναλυτικό μοντέλο για το ΗΕΜΤ [122]. Το κανάλι του τρανζίστορ χωρίζεται σε δύο περιοχές. Στην πρώτη περιοχή 0<y<Ys το ηλεκτρικό πεδίο είναι μικρότερο από Fc και η ταχύτητα ολίσθησης των ηλεκτρονίων είναι v=μnoFy. Στη δεύτερη περιοχή Ys <y<LG είναι Fy>Fc​ και τα ηλεκτρόνια έχουν την ταχύτητα κορεσμού vs. Στην πρώτη περιοχή ισχύει η (6.51) για το Fy. Αν θέσουμε Fy(Ys)=Fc και λύσουμε ως προς Υs προκύπτει ότι:
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          (6.55)
Για γνωστή τιμή ρεύματος από τις (6.46) και (6.50) υπολογίζεται το δυναμικό V1 για y=Ys δηλαδή V1=Vc(Ys). 


Στη δεύτερη περιοχή έχουμε F>Fc και επομένως v=vs. Για να εξασφαλιστεί η συνέχεια του ρεύματος από την (6.43) φαίνεται ότι το ns(y) θα είναι σταθερό για Υs<y<LG και από την (6.48):
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(6.56)
Γράφουμε τη δισδιάστατη εξίσωση Poisson στην περιοχή 2:
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(6.57)
   
Μπορεί να δειχθεί ότι από προσεγγιστική επίλυση της εξίσωσης Poisson προκύπτει για το πεδίο στο κανάλι στην περιοχή 2:
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(6.58)
Ολοκληρώνοντας την παραπάνω εξίσωση από Υs μέχρι LG προκύπτει η πτώση τάσης στην περιοχή 2:
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(6.59)
Με χρήση της (6.46) γράφουμε ότι:
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(6.60)
Αν αντικαταστήσουμε στην παραπάνω εξίσωση τις εκφράσεις για τα V1 και V2 προκύπτει εξίσωση με άγνωστο μόνο το ρεύμα του τρανζίστορ ΙD. Από αριθμητική επίλυση της (6.60) υπολογίζεται η ζητούμενη τιμή του ρεύματος ΙD. 
6.5 Μοντέλο ισοδύναμου κυκλώματος ΗΕΜΤ


Τα μοντέλα ισοδύναμου κυκλώματος ασθενούς σήματος είναι ο πιο συνηθισμένος τρόπος περιγραφής ενός τρανζίστορ. Τα στοιχεία ενός ισοδύναμου κυκλώματος αναπαριστούν τη φυσική λειτουργία της διάταξης. Η τοπολογία ενός ισοδύναμου κυκλώματος επιλέγεται με τέτοιο τρόπο, ώστε να έχει φυσική βάση και παράλληλα να παράγει αποτελέσματα κοντά στις μετρήσεις για μεγάλο εύρος συχνοτήτων. Ο προσδιορισμός των τιμών των στοιχείων μπορεί να γίνει από φυσικές αρχές αρχικά μέσω αναλυτικών εκφράσεων. Συνήθως όμως οι τιμές των κυκλωματικών στοιχείων προσδιορίζονται από μετρήσεις και συγκεκριμένα από τις dc I-V χαρακτηριστικές και από τις S παραμέτρους. Έτσι έχουμε βέλτιστη προσαρμογή των αποτελεσμάτων του μοντέλου στα πειραματικά δεδομένα. Τονίζουμε ότι στο μοντέλο ασθενούς σήματος οι τιμές των στοιχείων προσδιορίζονται για κάθε σημείο πόλωσης (VGS, VDS) ξεχωριστά. Η ίδια τοπολογία μπορεί βέβαια να χρησιμοποιηθεί σε πολλές διαφορετικές διατάξεις και για οποιαδήποτε τιμή dc πόλωσης.
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Στο σχήμα 6.12 δίνεται το ισοδύναμο κύκλωμα ασθενούς σήματος για ένα ΗΕΜΤ. Η θέση των στοιχείων στο πάνω μέρος του σχήματος, όπου το ισοδύναμο κύκλωμα υπερτίθεται της πραγματικής γεωμετρίας ενός ΗΕΜΤ, δείχνει τη φυσική σημασία τους άρα και τον τρόπο υπολογισμού τους. Πιο συγκεκριμένα το ισοδύναμο κύκλωμα χωρίζεται σε εσωτερικό ή εγγενές (intrinsic) και εξωτερικό (extrinsic) μέρος. Το εξωτερικό μέρος αποτελείται από τα παρασιτικά στοιχεία, τα οποία σχετίζονται με τη γεωμετρία του τρανζίστορ και είναι πολύ σημαντικά σε υψηλές συχνότητες. Στη συγκεκριμένη περίπτωση παρατηρούμε ότι έχουμε τις παρασιτικές χωρητικότητας Cpg, Cpd, Cpgd τις αυτεπαγωγές Ls, Ld, Lg καθώς και τις αντιστάσεις Rs, Rd, Rg. Σημειώνουμε ότι οι τιμές των παρασιτικών στοιχείων δεν εξαρτώνται από το σημείο πόλωσης, δηλαδή από τα VGS και VDS. Οι παρασιτικές χωρητικότητες και αυτεπαγωγές καθορίζονται από τους μεταλλικούς αγωγούς που οδηγούν στις επαφές του τρανζίστορ. Οι αντιστάσεις Rs και Rd αντιστοιχούν στις ωμικές επαφές πηγής και υποδοχής αντίστοιχα. Τέλος η αντίσταση Rg αντιστοιχεί στην επαφή Scottky της πύλης. 

Μεγαλύτερο ενδιαφέρον για τη λειτουργία της διάταξης παρουσιάζουν οι παράμετροι του εσωτερικού κυκλώματος, το οποίο βρίσκεται μέσα στο διακεκομμένο παραλληλόγραμμο στο σχήμα 4.12. Αναφέρουμε συνοπτικά τη σημασία των στοιχείων του ισοδύναμου κυκλώματος. Οι αντιστάσεις Rgsf και Rgdf μοντελοποιούν το ρεύμα μέσα από τις επαφές Schottky πύλης-πηγής και πύλης-υποδοχής αντίστοιχα. Οι χωρητικότητες Cgs και Cgd εκφράζουν την αλλαγή των φορτίων στη διάταξη καθώς μεταβάλλονται τα VGS και VGD αντίστοιχα. Το βασικότερο στοιχείο του ισοδύναμου κυκλώματος είναι η διαγωγιμότητα gm η οποία εκφράζει το κέρδος του τρανζίστορ. Δίνεται από τη σχέση 
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. Επειδή η διαγωγιμότητα δεν αντιδρά ακαριαία στις μεταβολές της τάσης VGS, εισάγεται μια καθυστέρηση τ μέσω του όρου exp(-jωτ). H αντίσταση εξόδου rds εκφράζει την αύξηση του ρεύματος καθώς αυξάνεται η τάση VDS, δηλαδή έχουμε rds=gds=
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. Οι αντιστάσεις Rgs και Rgd τοποθετούνται σε σειρά με τους πυκνωτές Cgs και Cgd ως αντιστάσεις φόρτισης των χωρητικοτήτων. Τέλος η χωρητικότητα Cds συμπεριλαμβάνεται στο ισοδύναμο κύκλωμα για να μοντελοποιήσει τη χωρητικότητα που εμφανίζεται ανάμεσα στα ηλεκτρόδια πηγής και υποδοχής. 

Τονίζουμε και πάλι ότι οι τιμές των στοιχείων του εσωτερικού κυκλώματος εξαρτώνται από τις dc εφαρμοζόμενες τάσεις VGS και VDS. Τα γραμμικά μοντέλα ασθενούς σήματος δεν επαρκούν για όλες τις περιπτώσεις, όπως για παράδειγμα σε ενισχυτές ισχύος ή μίκτες. Σε τέτοιες περιπτώσεις απαιτείται ένα μοντέλο ισχυρού σήματος (large signal model), στο οποίο οι τιμές κάποιων κυκλωματικών στοιχείων είναι συνάρτηση των εφαρμοζόμενων τάσεων VGS και VDS. Οι σχέσεις που εκφράζουν τη μεταβολή των παραμέτρων του κυκλώματος συναρτήσει των dc τάσεων αποτελούν τη βάση των μη γραμμικών μοντέλων. Όπως είναι φυσικό τα μοντέλα ισχυρού σήματος είναι πιο περίπλοκα και έχουν συνήθως εμπειρική βάση. Ο προσδιορισμός των τιμών των παραμέτρων ενός μη γραμμικού μοντέλου γίνεται συνήθως μέσω μετρήσεων υπό dc πόλωση αλλά και σε υψηλές συχνότητες.         
6.6 Φυσικά μοντέλα για το ΗΕΜΤ

Το πρώτο αναλυτικό μοντέλο που μελετά την ετεροεπαφή AlGaAs/GaAs για χρήση σε τρανζίστορ δημοσιεύτηκε το 1981 [16]. Το πιο κλασικό αναλυτικό μοντέλο ΗΕΜΤ, το οποίο πλέον έχει περάσει σε εισαγωγικά βιβλία ημιαγώγιμων διατάξεων, δημοσιεύτηκε από τους Delagebaudef και Linh [17]. Όπως είδαμε στην ενότητα 6.4, το μοντέλο αυτό είναι μονοδιάστατο και προβλέπει γραμμική μεταβολή της επιφανειακής συγκέντρωσης ηλεκτρονίων ns καθώς μεταβάλλεται η τάση VGS της πύλης. Η επίδραση της τάσης VDS μπορεί να εισαχθεί στο μοντέλο εκ των υστέρων με εμπειρικό τρόπο, ώστε να υπολογιστεί το ρεύμα στο τρανζίστορ.


Το γραμμικό αναλυτικό μοντέλο βελτιώνεται αν ληφθεί υπόψη η μεταβολή του ns συναρτήσει της στάθμης Fermi Ef στο κανάλι. Αυτό γίνεται αν λυθεί η εξίσωση Schrödinger για το πηγάδι δυναμικού που σχηματίζεται στο κανάλι του ΗΕΜΤ. Για την αναλυτική επίλυση της εξίσωσης Schrödinger χρησιμοποιείται η προσέγγιση τριγωνικού πηγαδιού αλλά απαιτούνται κάποιο αριθμητικοί υπολογισμοί για την επίλυση του συστήματος που προκύπτει. Μη γραμμικά αλλά καθαρά αναλυτικά μοντέλα αναπτύχθηκαν από τους Shey και Ku [90], [91]. Συγκεκριμένα χρησιμοποιούνται μη γραμμικές προσεγγιστικές αναλυτικές εκφράσεις για να περιγράψουν τη σχέση ανάμεσα σε ns και Ef. Υπάρχουν στη βιβλιογραφία διάφορα αναλυτικά μοντέλα λιγότερο ή περισσότερο περίπλοκα, τα οποία υπολογίζουν το ns(VGS) (charge control model) [92], [93]. Αυτό γίνεται σε ορισμένες περιπτώσεις εισάγοντας κάποιες εμπειρικές παραμέτρους [94], [95]. 


Στα παραπάνω μοντέλα το στρώμα δοτών (φράγμα) θεωρείται πλήρως απογυμνωμένο από ηλεκτρόνια. Αν αρθεί αυτή η προσέγγιση προκύπτουν αναλυτικά μοντέλα, τα οποία υπολογίζουν την επίδραση του παρασιτικού ρεύματος (parallel conduction) σε ένα ΗΕΜΤ [96]. Τα μονοδιάστατα μοντέλα δεν μπορούν προφανώς να περιγράψουν τη δισδιάστατη κατανομή του δυναμικού στη διάταξη και τα αντίστοιχα φαινόμενα μικρού διαύλου. Δισδιάστατα αναλυτικά μοντέλα έχουν αναπτυχθεί για να περιγράψουν τέτοια φαινόμενα με επιτυχία, αλλά κάνοντας κάποιες σημαντικές προσεγγίσεις [97], [98]. Τα αναλυτικά μοντέλα είναι χρήσιμα, γιατί παρέχουν μια πολύ γρήγορη εκτίμηση για τη συμπεριφορά της διάταξης. 


Η αριθμητική προσομοίωση ενός ΗΕΜΤ με την επίλυση του κατάλληλου συστήματος διαφορικών εξισώσεων, αν και είναι πολύ πιο περίπλοκη και χρονοβόρα, δίνει μια πιο ολοκληρωμένη περιγραφή της διάταξης. Η αυτοσυνεπής επίλυση του συστήματος εξισώσεων Poisson και Schrödinger είναι το βασικότερο εργαλείο προσομοίωσης ενός ΗΕΜΤ. Τα ηλεκτρόνια στο κανάλι ενός ΗΕΜΤ είναι εγκλωβισμένα σε ένα πηγάδι δυναμικού, το οποίο σχηματίζεται κατά μήκος της ετεροεπαφής. Τα ηλεκτρόνια στο κανάλι συμπεριφέρονται ως δισδιάστατα. Η αριθμητική επίλυση του συστήματος Poisson-Schrödinger μέσω επαναληπτικής διαδικασίας μας επιτρέπει να υπολογίσουμε με ακρίβεια τη συγκέντρωση ηλεκτρονίων στο κανάλι του ΗΕΜΤ άρα και το ns. Η διαδικασία επίλυσης του συστήματος έχει μελετηθεί διεξοδικά [99], [100], [101] αφού το συγκεκριμένο σύστημα περιγράφει πολλές ημιαγώγιμες διατάξεις. Στην απλούστερη περίπτωση το σύστημα Poisson- Schrödinger λύνεται σε μία διάσταση κάθετα στην ετεροεπαφή. Ενδιαφέρον παρουσιάζει η ημιδισδιάστατη (quasi 2D) επίλυση του συστήματος, στην οποία η εξίσωση Poisson λύνεται σε 2 διαστάσεις και η εξίσωση Schrödinger σε μονοδιάστατες τομές κάθετα στην ετεροεπαφή [102]. 


    Από την επίλυση του συστήματος Poisson - Schrödinger υπολογίζεται λοιπόν το ns στο κανάλι ενός ΗΕΜΤ για δεδομένο VGS. Με γνωστή την τιμή του ns(VGS) στην ισορροπία (VDS=0) το ρεύμα του τρανζίστορ μπορεί με κάποιες προσεγγίσεις να υπολογιστεί από αναλυτικές εκφράσεις [103]. Στη συνέχεια το μοντέλο αυτό επεκτείνεται σε μικροκυματικές συχνότητες με τον αναλυτικό υπολογισμό των S παραμέτρων σε συνθήκες ασθενούς σήματος [104], [105]. Η ολοκληρωμένη προσομοίωση της διάταξης απαιτεί την επίλυση μιας δισδιάστατης εξίσωσης μεταφοράς φορτίου. Το απλούστερο κλασικό μοντέλο περιλαμβάνει την ταυτόχρονη επίλυση των εξισώσεων Poisson και συνεχείας με την προσέγγιση ολίσθησης-διάχυσης, όπως έγινε από τον Loret [106]. Τονίζεται ότι στην ανάλυση ενός ΗΕΜΤ πρέπει να ληφθούν υπόψη οι απαραίτητες διορθώσεις των κλασικών εξισώσεων εξαιτίας της ύπαρξης ετεροεπαφών, όπως περιγράφηκε από τους Lundstrom και Schuelke [107]. 


Το σύστημα των εξισώσεων μπορεί να επεκταθεί με την επίλυση της εξίσωσης μεταφοράς ενέργειας (energy transport) για να περιγράψει φαινόμενα θερμών ηλεκτρονίων. Το πρόγραμμα προσομοίωσης MINIMOS/NT χρησιμοποιεί αυτό το σύστημα εισάγοντας και διορθώσεις για το ρεύμα κάθετα στην ετεροεπαφή λόγω του φαινομένου σήραγγας. Το MINIMOS/NT έχει εφαρμοστεί με επιτυχία σε περίπλοκες διατάξεις ΗΕΜΤ [108], [109]. Υπάρχει επίσης η δυνατότητα επίλυσης του υδροδυναμικού συνόλου εξισώσεων για τη μελέτη της μόνιμης κατάστασης αλλά και της μεταβατικής απόκρισης [114]. Τέτοια κλασικά μοντέλα δε λαμβάνουν υπόψη τα κβαντικά φαινόμενα που εμφανίζονται στην ετεροεπαφή ανάμεσα σε δύο ημιαγωγούς. Όπως ήδη αναφέραμε, το σύστημα των εξισώσεων συμπληρώνεται από την στατική εξίσωση Schrödinger. 


Η πιο συνηθισμένη προσέγγιση είναι η επίλυση της μονοδιάστατη εξίσωσης Schrödinger σε τομή κάθετα στην ετεροεπαφή. Αυτή η προσέγγιση ακολουθεί ο Snowden et al στο ημιδισδιάστατο μοντέλο του [110], [111]. Σε αυτή την τεχνική προσομοίωση το σύστημα Poisson – Schrödinger λύνεται σε μονοδιάστατες τομές κάθετα στο κανάλι. Στη συνέχεια το υδροδυναμικό σετ εξισώσεων λύνεται και αυτό σε μία διάσταση αλλά κατά μήκος του καναλιού. Με αυτό τον τρόπο και με τις κατάλληλες προσεγγίσεις προκύπτουν οι I-V χαρακτηριστικές και οι S παράμετροι του ΗΕΜΤ με αρκετή ακρίβεια και πολύ γρήγορα σε σχέση με πλήρως δισδιάστατες λύσεις. Η μονοδιάστατη επίλυση της εξίσωσης Schrödinger μπορεί επίσης να συνδυαστεί με τη δισδιάστατη επίλυση της εξίσωσης Poisson και των εξισώσεων μεταφοράς ενέργειας [112], [113]. 


Υπάρχουν στη βιβλιογραφία διάφορες άλλες τεχνικές προσομοίωσης, οι οποίες εφαρμόζονται σε ΗΕΜΤ. Η μέθοδος Monte Carlo χρησιμοποιείται για την προσομοίωση της μεταφοράς φορτίου σε ένα ΗΕΜΤ, όπως έχει γίνει για ενδεικτικά σε ΗΕΜΤ χαμηλού θορύβου [43] και σε GaN HFET υψηλής ισχύος [116]. Η επίδραση των κβαντικών φαινομένων στον υπολογισμό του ρεύματος σε ένα ΗΕΜΤ (και όχι μόνο στη συγκέντρωση φορέων) έχει επίσης μελετηθεί με διάφορες μεθόδους [117]. Ιδιαίτερο ενδιαφέρον παρουσιάζει πρόσφατη εργασία προσομοίωσης, στην οποία υλοποιείται τρισδιάστατη θερμική και ηλεκτρομαγνητική προσομοίωση της διάταξης σε συνδυασμό με ημιδισδιάστατη προσομοίωση για το ενεργό μέρος της διάταξης [61].

Αναφορά πρέπει να γίνει και στα (εμπορικά ή διαθέσιμα στο κοινό) πακέτα προσομοίωσης. Όπως είδαμε στην ενότητα 2.7, τέτοια προγράμματα ενσωματώνουν αρκετές τεχνικές προσομοίωσης σε ένα πακέτο και δίνουν τη δυνατότητα στο χρήστη να εισάγει διάφορες γεωμετρίες με ποικιλία υλικών. Ως σημαντικότερα προγράμματα προσομοίωσης για το ΗΕΜΤ (με εφαρμογή και σε άλλες ηλεκτρονικές διατάξεις) αναφέρουμε το ΜΙΝΙΜΟS/NT (www.mmnt-web.iue.tuwien.ac.at) το ATLAS της SILVACO (www.silvaco.com) και το Sentaurus της Synopsys (www.synopsys.com).

Από πρόσφατες επισκοπήσεις των μεθόδων προσομοίωσης σύγχρονων ηλεκτρονικών διατάξεων [118], [119) προσδιορίζονται τα κρίσιμα σημεία στην προσομοίωση της λειτουργίας ενός ΗΕΜΤ. Σε αυτά τα σημεία συμπεριλαμβάνονται η μοντελοποίηση κβαντικών φαινομένων, η μελέτη φαινομένων μικρού διαύλου (short-channel effects), η ανάλυση της λειτουργίας σε συνθήκες ισχυρού σήματος και η μοντελοποίηση θερμικών φαινομένων. Πρέπει να ληφθεί υπόψη το γεγονός ότι συχνά οι ιδιότητες των υλικών που χρησιμοποιούνται δεν είναι γνωστές με ακρίβεια, γεγονός που επηρεάζει την ακρίβεια των αποτελεσμάτων προσομοίωσης. Τέλος σημειώνουμε ότι στην προσομοίωση μιας διάταξης είναι πολύ σημαντική η ακριβής γνώση της γεωμετρίας της διάταξης αλλά και των κατασκευαστικών παραμέτρων.         
6.7 Αριθμητική προσομοίωση με το σύστημα Poisson-Schrödinger

Για την ακριβέστερη ανάλυση της λειτουργίας μιας ετεροεπαφής απαιτείται κάποια μέθοδος αριθμητικής προσομοίωσης. Οι βασικές εξισώσεις που πρέπει να λυθούν είναι η εξίσωση Poisson και η εξίσωση Schrödinger. Από την αυτοσυνεπή (self-consistent) επίλυση αυτού του συστήματος με επαναληπτική διαδικασία υπολογίζεται το δυναμικό και η συγκέντρωση φορτίου. Σε αυτή την ενότητα θεωρούμε τη μονοδιάστατη δομή Μέταλλο/Al0.3​Ga0.7As/GaAs, η οποία απεικονίζεται στο σχήμα 4.13 μαζί με τις τιμές των παραμέτρων των υλικών από τη βιβλιογραφία. Η μονοδιάστατη δομή αποτελεί όπως είδαμε τη βάση ενός ΗΕΜΤ. Για αυτό το λόγο εξετάζουμε εδώ τον υπολογισμό της συγκέντρωσης ηλεκτρονίων στην απλοποιημένη αυτή διάταξη με εφαρμογή τάσης στην επαφή Schottky. Μια απλή γεωμετρία ΗΕΜΤ προκύπτει αν προσθέσουμε τις ωμικές περιοχές πηγής και υποδοχής και εφαρμόσουμε την τάση πηγής – υποδοχής VDS. Για τη μελέτη της ολοκληρωμένης διάταξης θα χρησιμοποιηθεί δισδιάστατη μέθοδος προσομοίωσης, όπως θα δούμε σε επόμενες ενότητες.         











Σχήμα 6.13. Δομή Μέταλλο/AlGaAs/GaAs και παράμετροι γεωμετρίας και υλικών.

Το γραμμικό αναλυτικό μοντέλο της εξίσωσης (6.24) (ή οποιοδήποτε άλλο αναλυτικό μοντέλο) μπορεί να χρησιμοποιηθεί για τον υπολογισμό της επιφανειακής συγκέντρωσης φορτίου ns στο GaAs. Εφαρμόζουμε τη μονοδιάστατη επίλυση του συστήματος Poisson – Schrödinger για να υπολογίσουμε το n​s(VG) και συγκρίνουμε τα αποτελέσματα. Γράφουμε την εξίσωση Poisson στη διάταξη:
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(6.61)    
Η παραπάνω εξίσωση λύνεται και στις δύο περιοχές. Η σχετική διηλεκτρική διαπερατότητα είναι επομένως μεταβλητή, δηλαδή εr=ε1 για 0<χ<d1 και εr=ε2 για d1<χ<d1+d2. Με ΝD συμβολίζουμε τη συγκέντρωση δοτών στη διάταξη (θεωρούμε πλήρως ιονισμένους δότες), δηλαδή ΝD=ND1 για  0<χ<d1-de. 
H (6.61) λύνεται με τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών, όπως περιγράψαμε στο κεφάλαιο 3. Για γνωστή συγκέντρωση ηλεκτρονίων n εξίσωση Poisson είναι γραμμική και δεν παρουσιάζονται αριθμητικά προβλήματα στη επίλυση της. Πρέπει βέβαια να εφαρμόσουμε τις κατάλληλες συνοριακές συνθήκες. Εφόσον δεν υπάρχει ροή ρεύματος η στάθμη Fermi είναι ενιαία για τη διάταξη και θεωρείται ως σημείο αναφοράς για το δυναμικό. Η πρώτη συνοριακή συνθήκη για χ=0 θα είναι επομένως:
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          (6.62)      
όπου ΦΒ το φράγμα της επαφής Schottky. Η τάση VG εφαρμόζεται μεταξύ του μετάλλου και του υποστρώματος, το οποίο εκτείνεται σε μεγάλη απόσταση από την ετεροεπαφή. Στην πράξη δεν υπάρχει λόγος για να συμπεριληφθεί όλο το υπόστρωμα στην περιοχή προσομοίωσης. Στο κάτω όριο της περιοχής προσομοίωσης μπορεί λοιπόν να εφαρμοστεί συνθήκη για μηδενικό ηλεκτρικό πεδίο. Αυτή η συνθήκη ισχύει κατά προσέγγιση με την προϋπόθεση ότι το d2 είναι αρκετά μεγάλο, ώστε να περιλαμβάνει όλη την περιοχή συσσώρευσης στο GaAs και να φτάνει μέχρι στο σημείο που το GaAs γίνεται ηλεκτρικά ουδέτερο. Έχουμε επομένως τη συνοριακή συνθήκη:
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(6.63)

Έχοντας υπολογίσει το δυναμικό στη διάταξη χρειαζόμαστε μια σχέση υπολογισμού της συγκέντρωσης φορέων για να σχηματίσουμε ένα επιλύσιμο σύστημα. Μια απλή επιλογή είναι να θεωρήσουμε τα ηλεκτρόνια τρισδιάστατα και να χρησιμοποιήσουμε την κατανομή Fermi-Dirac:
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(6.64)
όπου η στάθμη της ζώνης αγωγιμότητας δίνεται από τη σχέση:               Εc(χ)=-eΨ(χ)-ΔΕc. Με ΔΕc συμβολίζουμε την ασυνέχεια στη ζώνη αγωγιμότητας με αναφορά στο AlGaAs, δηλαδή ΔΕc=0 για 0<χ<d1 και ΔΕc=0.24 eV για d1<χ<d1+d2. 


Η εμφάνιση διακριτών ενεργειακών σταθμών στο πηγάδι δυναμικού περιγράφεται από την εξίσωση Schrödinger. Γράφοντας την εξίσωση σε μία διάσταση κάθετα στην ετεροεπαφή έχουμε:
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(6.65)
Η παραπάνω εξίσωση λύνεται με τη διαδικασία που περιγράφηκε στην ενότητα 3.3 με τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών, οπότε προκύπτουν οι ιδιοτιμές της ενέργειας Εi και οι αντίστοιχες κυματοσυναρτήσεις φi. Το δυναμικό των ηλεκτρονίων ταυτίζεται με τη στάθμη της ζώνης αγωγιμότητας που ορίσαμε παραπάνω, δηλαδή Vtot=-eΨ(χ)-ΔΕc. Για τον ακριβή υπολογισμό της συγκέντρωσης φορτίου αρκεί ο υπολογισμός ενός σχετικά μικρού ρυθμού ιδιοτιμών Νq, συνήθως Νq(5. Η (6.65) δε χρειάζεται να λυθεί σε όλη την περιοχή προσομοίωσης, αλλά μόνο σε μια κβαντική περιοχή γύρω από την ετεροεπαφή, δηλαδή στο πηγάδι δυναμικού. Μπορούμε να θεωρήσουμε ότι τα ηλεκτρόνια είναι εγκλωβισμένα σε αυτή την περιοχή και φi=0 στα όρια της.

Η συγκέντρωση ηλεκτρονίων στο πηγάδι δυναμικού προκύπτει με χρήση της δισδιάστατης πυκνότητας καταστάσεων, όπως είδαμε στην ενότητα 2.5:

[image: image454.wmf]*

2

nBfi

qi

2

i

B

mkTEE

nln1exp

kT

æö

-

=×f×+

ç÷

p

èø

å

h






(6.66)
Έξω από την κβαντική περιοχή η συγκέντρωση ηλεκτρονίων υπολογίζεται κλασικά από την (6.64). Για τις συνοριακές συνθήκες που ορίσαμε για την εξίσωση Poisson είναι Ε​f=0.


Το σύστημα των εξισώσεων που περιγράφηκε λύνεται μέσω επαναληπτικής διαδικασία. Το διάγραμμα ροής για τον αλγόριθμο επίλυσης απεικονίζεται στο σχήμα 6.14.
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Σχήμα 6.14.Αλγόριθμος επίλυσης συστήματος Poisson-Schrödinger.

Η αρχική εκτίμηση n0 προκύπτει από κάποια αναλυτική προσέγγιση. Αυτή η εκτίμηση δίνεται ως είσοδος στην εξίσωση Poisson, από την οποία υπολογίζεται το δυναμικό Ψ. Με γνωστό το Ψ λύνεται η εξίσωση Schrödinger και υπολογίζονται τα Εi, φi. Η νέα τιμή για τη συγκέντρωση ηλεκτρονίων υπολογίζεται από τις (6.64) και (6.66) για κλασική και κβαντική συγκέντρωση φορτίου αντίστοιχα. Η διαδικασία επαναλαμβάνεται μέχρι να επιτευχθεί σύγκλιση για συγκεκριμένη τιμή της εφαρμοζόμενης τάσης VG.  


Ακόμα και για πολύ καλή αρχική εκτίμηση της λύσης η διαδικασία αυτή παρουσιάζει ταλαντώσεις και συνεπώς η σύγκλιση είναι δύσκολη. Το πρόβλημα της σύγκλισης αντιμετωπίζεται, όπως είδαμε στην ενότητα 3.6, με τη χρήση της παραμέτρου χαλάρωσης α. Συγκεκριμένα η τιμή για τη συγκέντρωση ηλεκτρονίων στο βήμα κ+1 του αλγορίθμου nκ+1 υπολογίζεται από τη σχέση:   
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          (6.67)
όπου nnew η συγκέντρωση ηλεκτρονίων που υπολογίζεται από τις (6.64) ή (6.66) και συνήθως α<0.3. Το κριτήριο ελέγχου της σύγκλισης για επίλυση του συστήματος με τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών είναι της μορφής: 
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όπου 
[image: image458.wmf]n

 κάποια νόρμα του διανύσματος n.


Από την αριθμητική, μονοδιάστατη επίλυση του συστήματος για τη διάταξη του σχήματος 6.13 με Ν=80 σημεία υπολογίζονται τα διανύσματα ni και Ψi, i=1,2,…N. Το σύστημα λύνεται με 2 διαφορετικούς τρόπους: υπολογίζοντας τη συγκέντρωση φορέων αποκλειστικά κλασικά από την (6.64) (κλασική προσομοίωση) και με χρήση της εξίσωσης Schrödinger (κβαντική προσομοίωση) οπότε η συγκέντρωση ηλεκτρονίων υπολογίζεται από τις (6.64) και (6.66) από τη διαδικασία που περιγράφηκε παραπάνω. Στο σχήμα 6.15 δίνεται η συγκέντρωση φορέων n(x) στην ετεροεπαφή με εφαρμοζόμενη τάση VG=0V και για τους δύο τρόπους (κλασική και κβαντική προσομοίωση). Με τον κβαντικό υπολογισμό φορτίου το μέγιστο της συγκέντρωσης είναι μετατοπισμένο στα δεξιά της ετεροεπαφής και όχι ακριβώς στην ετεροεπαφή, όπως προβλέπει η κλασική προσομοίωση. Είναι γνωστό από τη βιβλιογραφία ότι ο κβαντικός υπολογισμός συγκέντρωσης φορέων αγωγιμότητας είναι πιο ακριβής, αν και η διαφορά δεν είναι τόσο σημαντική σε πολλές περιπτώσεις.           
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Σχήμα 6.15. Συγκέντρωση φορέων n(x) για τη διάταξη του σχήματος 6.13 από κλασική και κβαντική προσομοίωση.

Η επιφανειακή συγκέντρωση φορέων ns(VG) υπολογίζεται από αριθμητική ολοκλήρωση της n(x) σύμφωνα με τη σχέση:
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(6.69)
Το ns(VG) μπορεί να υπολογιστεί και από το γραμμικό αναλυτικό μοντέλο της εξίσωσης (6.24). Τα αποτελέσματα φαίνονται στο σχήμα 6.16. Από τις καμπύλες ns(VG) προκύπτει η τάση αποκοπής VT της διάταξης (αντίστοιχα με την τάση κατωφλίου του τρανζίστορ), δηλαδή η τιμή του VG στην οποία μηδενίζεται η επιφανειακή συγκέντρωση φορέων  στην ετεροεπαφή. Όπως φαίνεται από το σχήμα, η κλασική και η κβαντική προσομοίωση προβλέπουν περίπου την ίδια τάση αποκοπής με το αναλυτικό μοντέλο (VT=-0,45 V από τη σχέση (6.24)). Σε μεγαλύτερες τιμές του V​G η απόκλιση από το αναλυτικό μοντέλο γίνεται σημαντική. Η διαφορά ανάμεσα στο κλασικό και κβαντικό υπολογισμό δεν είναι πολύ σημαντική, αλλά είναι φανερό ότι ο κλασικός υπολογισμός υπερεκτιμά τη συγκέντρωση φορτίου στο κανάλι. Για τον υπολογισμό του ρεύματος σε διατάξεις ΗΕΜΤ η διαφορά ανάμεσα σε κβαντική και κλασική προσομοίωση μπορεί να γίνει πιο σημαντική, όπως θα δούμε στο 8ο κεφάλαιο.   
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Σχήμα 6.16. Επιφανειακή συγκέντρωση ηλεκτρονίων ns(VG) από αναλυτικό μοντέλο, κλασική και κβαντική προσομοίωση.
Τέλος εξετάζουμε τη συγκέντρωση φορέων στο πάνω στρώμα AlGaAs, στο οποίο ιδανικά θέλουμε να είναι n=0. Στο σχήμα 6.17 δίνεται η επιφανειακή συγκέντρωση nup (V​G), η οποία προκύπτει όπως και το ns από αριθμητική ολοκλήρωση του n(x) αλλά από χ=0 μέχρι χ=d1. Παρατηρούμε ότι για VG>0.2 έχουμε απότομη αύξηση της συγκέντρωσης ηλεκτρονίων στο AlGaAs, άρα το στρώμα δοτών δεν είναι απογυμνωμένο από φορείς. Σε μια διάταξη ΗΕΜΤ αυτό συνεπάγεται τη διέλευση παρασιτικού ρεύματος από το πάνω στρώμα. Αυτή η παρατήρηση έρχεται σε συμφωνία με τη σχέση (6.42), η οποία προβλέπει ως τιμή τάσης, στην πύλη στην οποία παύει να είναι απογυμνωμένο το στρώμα AlGaAs , Vc= 0.226 V.
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Σχήμα 6.17. Επιφανειακή συγκέντρωση ηλεκτρονίων nup(VG) στο πάνω στρώμα.
Κεφάλαιο 7
Περιγραφή δισδιάστατου προγράμματος προσομοίωσης του ΗΕΜΤ 

Σε αυτό το κεφάλαιο περιγράφεται το δισδιάστατο πρόγραμμα προσομοίωσης ΗΕΜΤ, το οποίο αναπτύχθηκε στα πλαίσια της διατριβής. Η λειτουργία του ΗΕΜΤ περιγράφεται σε dc συνθήκες πόλωσης, δηλαδή για σταθερές εφαρμοζόμενες τάσεις VGS​ και VDS​. Το πρόγραμμα αναπτύχθηκε σε περιβάλλον MATLAB. Έτοιμες ρουτίνες από τη βιβλιοθήκη του ΜΑTLAB χρησιμοποιήθηκαν για την επίλυση αραιών γραμμικών συστημάτων, για την εύρεση ιδιοτιμών και ιδιοδιανυσμάτων αραιού πίνακα και για την αριθμητική ολοκλήρωση. Οι βασικές εξισώσεις που χρησιμοποιήθηκαν αναλύθηκαν στο κεφάλαιο 2, ενώ η διακριτοποίηση με τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών αναλύθηκε στο 3ο κεφάλαιο. Συνοπτικά τα βασικά χαρακτηριστικά του δισδιάστατου προγράμματος προσομοίωσης είναι τα εξής:

· Δημιουργία δισδιάστατου μη-ομοιόμορφου πλέγματος για ορθογώνια γεωμετρία.

· Προσομοίωση γεωμετρίας ΗΕΜΤ με 3 στρώματα ημιαγωγών, επαφή Schottky στην πύλη και ωμικές επαφές πηγής και υποδοχής.

· Δισδιάστατη επίλυση της εξίσωσης Poisson σε όλη την περιοχή προσομοίωσης.

· Δισδιάστατη επίλυση της εξίσωσης συνεχείας για ηλεκτρόνια στη ζώνη αγωγιμότητας με την προσέγγιση ολίσθησης-διάχυσης σε γενικευμένη μορφή. Άγνωστη ποσότητα είναι η στάθμη Fermi εκτός ισορροπίας Εfn.
· Δισδιάστατη επίλυση της εξίσωσης Schrödinger σε δύο διαστάσεις σε περιοχή γύρω από το κανάλι του τρανζίστορ. Εναλλακτικά η εξίσωση Schrödinger μπορεί να λυθεί σε μονοδιάστατες τομές κάθετα στην ετεροεπαφή.
· Υπολογισμός συγκέντρωσης ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας. Η συγκέντρωση ηλεκτρονίων χωρίζεται σε κλασική και κβαντική συνεισφορά.

· Επίλυση συστήματος μέσω επαναληπτικής διαδικασίας. Αποτέλεσμα της προσομοίωσης είναι ο προσδιορισμός της δισδιάστατης κατανομής όλων των μεταβλητών στη διάταξη.

Ο κώδικας του προγράμματος προσομοίωσης δίνεται στο παράρτημα. Σημειώνεται ότι το πρόγραμμα προσομοίωσης αναπτύχθηκε από την αρχή στα πλαίσια της διατριβής, ώστε να είναι εύκολη η υλοποίηση αλλαγών στον κώδικα και να μπορεί να εξεταστεί εύκολα η μεταβολή των διάφορων παραμέτρων. Στη συνέχεια αναλύονται τα βασικά του σημεία, ενώ αποτελέσματα από την προσομοίωση δίνονται στα επόμενα κεφάλαια. H προσομοίωση εκτελείται για γνωστές εφαρμοζόμενες τάσεις VGS και VDS και για γνωστή ενιαία θερμοκρασία Τ (συνήθως λαμβάνεται Τ=300 Κ). Όλες οι εξισώσεις δίνονται για δισδιάστατο, μη ομοιόμορφο πλέγμα σημείων. 
1) Ορισμός γεωμετρίας, παραμέτρων και πλέγματος


Η γενική γεωμετρία της περιοχής προσομοίωσης που χρησιμοποιείται για να αναπαραστήσει ένα ΗΕΜΤ φαίνεται στο σχήμα 6.1. Η πηγή (Source), δηλαδή η πάνω αριστερά γωνία της περιοχής προσομοίωσης, λαμβάνεται ως αρχή του συστήματος συντεταγμένων. Οι παράμετροι της γεωμετρίας και των υλικών ορίζονται σε ένα αρχείο εισόδου. Η περιοχή προσομοίωσης αποτελείται από 3 στρώματα ημιαγωγών: το φράγμα η αλλιώς στρώμα δοτών (barrier layer), το κανάλι (channel) και το στρώμα απομόνωσης (buffer layer). Στο πάνω όριο της περιοχής προσομοίωσης υπάρχουν οι επαφές της πηγής, πύλης και υποδοχής. Όλες οι υπόλοιπες επιφάνειες στο σύνορο της περιοχής προσομοίωσης θεωρούνται ως ελεύθερες επιφάνειες. Το μήκος της πύλης LG είναι πολύ σημαντική παράμετρος για τη συμπεριφορά της διάταξης. Το μήκος των κενών Lgap ανάμεσα σε πηγή-πύλη και πύλη-υποδοχή δεν έχει τόσο σημαντική επίδραση στη συμπεριφορά της διάταξης και σε πραγματικές διατάξεις ΗΕΜΤ είναι αρκετά μικρό (<100nm). To μήκος των περιοχών πηγής και υποδοχής Lo πρέπει να είναι αρκετά μεγάλο (≥100 nm), ώστε οι περιοχές αυτές να λειτουργούν ως ωμικές επαφές με σταθερή συγκέντρωση φορέων. Οι διακεκομμένες περιοχές κάτω από την πηγή και την υποδοχή ορίζουν τις περιοχές στις οποίες έχουμε υψηλή νόθευση δοτών Νcon​. Η υψηλή τιμή της νόθευσης φτάνει μέχρι το κανάλι προκειμένου να υπάρχει ευκολότερη διέλευση ρεύματος από την υποδοχή προς την πηγή μέσω του καναλιού.    
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Σχήμα 6.1. Περιοχή προσομοίωσης ΗΕΜΤ.

Το πάχος του φράγματος d1 είναι επίσης πολύ σημαντική παράμετρος για τη λειτουργία ενός ΗΕΜΤ. Σε διατάξεις με μικρό μήκος πύλης πρέπει να έχουμε αντίστοιχα μικρό d1. Συνήθως πρέπει να ικανοποιείται σχέση της μορφής LG/d1≥5. Η νόθευση στο στρώμα φράγματος Νd1 μπορεί να εκτείνεται σε όλο το πάχος του στρώματος, αλλά συνήθως έχουμε υψηλή νόθευση σε μια μικρότερη περιοχή. Για αυτό το λόγο υπάρχει ένα ανόθευτο στρώμα ημιαγωγού στο φράγμα πάχους du (du=0 για διάταξη με ενιαία νόθευση). Επίσης υπάρχει πάντα ένα λεπτό ανόθευτο στρώμα πάχους de (συνήθως 3-5 nm) πάνω από το κανάλι του τρανζίστορ. Αυτό το ανόθευτο στρώμα (spacer) τοποθετείται για να μειωθεί η σκέδαση των ηλεκτρονίων στο κανάλι από του ιονισμένου δότες και επομένως για να αυξηθεί η κινητικότητα τους. Οι προσμίξεις δοτών θεωρούνται σε όλες τις περιπτώσεις πλήρως ιονισμένες. 

Η περιοχή προσομοίωσης μπορεί να τερματίζει στο κανάλι του τρανζίστορ. Σε πραγματικές γεωμετρίες ΗΕΜΤ το κανάλι έχει συνήθως μικρό πάχος d2 (10-30 nm) και ακολουθείται από στρώμα απομόνωσης μεγάλου πάχους d3 (χοντρικά >200 nm) από ημιαγωγό με μεγαλύτερο ενεργειακό διάκενο. Επομένως ένα μέρος του στρώματος απομόνωσης συμπεριλαμβάνεται στην περιοχή προσομοίωσης. Σε κάθε περίπτωση πρέπει η περιοχή προσομοίωσης να φτάνει σε αρκετό βάθος, ώστε να επαληθεύεται η συνθήκη για μηδενικό ηλεκτρικό πεδίο και ηλεκτρική ουδετερότητα. Η διακεκομμένη ορθογώνια περιοχή γύρω από το κανάλι στο σχήμα 6.1 δηλώνει την κβαντική περιοχή, δηλαδή την περιοχή στην οποία λύνεται η εξίσωση Schrödinger και η συγκέντρωση ηλεκτρονίων αντίστοιχα υπολογίζεται κβαντικά, όπως θα δούμε στη συνέχεια.
Συνοψίζουμε τις γεωμετρικές παραμέτρους προσομοίωσης διάταξης ΗΕΜΤ:

d1: Συνολικό πάχος φράγματος.
d2: Πάχος καναλιού.
d3: Πάχος στρώματος απομόνωσης.
de: Πάχος ανόθευτου στρώματος πάνω από το κανάλι.
du: Πάχος ανόθευτου στρώματος στο πάνω μέρος του φράγματος.
Nd1: Νόθευση δοτών στο φράγμα
Ncon: Νόθευση δοτών στις ωμικές επαφές, η οποία φτάνει μέχρι την ετεροεπαφή φράγματος/καναλιού.
Lo: Μήκος ωμικών επαφών πηγής και υποδοχής.
Lgap: Απόσταση επαφών πηγής-πύλης και πύλης υποδοχής.
LG: Μήκος πύλης.
iqs, iqe: Αρχή και τέλος κβαντικής περιοχής κατά τη διεύθυνση χ.
jqs, jqe: Όρια κβαντικής περιοχής κατά τη διεύθυνση y.
Αναφέρουμε στη συνέχεια τη λίστα με τις παραμέτρους των υλικών που είναι απαραίτητες για την προσομοίωση. Ο δείκτης l αναφέρεται στο στρώμα της διάταξης, δηλαδή l=1, 2 ή 3. 
εrl: σχετική διηλεκτρική διαπερατότητα. 

mnl*: επί mo δίνει την ενεργό μάζα ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας.

ΔΕcl: ασυνέχεια στη ζώνη αγωγιμότητας με αναφορά στο πρώτο στρώμα, δηλ. ΔΕc1=0.

ΦΒ: Φράγμα δυναμικού επαφής Schottky στη πύλη.

μnol: Κινητικότητα ηλεκτρονίων με μικρό εφαρμοζόμενο ηλεκτρικό πεδίο (low field mobility).
Vsatl: Ταχύτητα ολίσθησης κορεσμού ηλεκτρονίων.

Οι τιμές των παραμέτρων για ημιαγωγούς ΙΙΙ-V δίνονται στο [7]. 
Το ορθογώνιο μη ομοιόμορφο nxm πλέγμα σημείων υπερτίθεται στην περιοχή προσομοίωσης. Το πλέγμα ορίζεται από δύο μονοδιάστατους πίνακες  Αχ​ και Αy, τέτοιους ώστε για κάθε σημείο (i,j) του πλέγματος να ισχύει ότι  Αχ(i)=xi και Αy(j)=yj. Με aχi συμβολίζουμε το βήμα του πλέγματος στο σημείο i, δηλαδή axi=Ax(i+1)-Ax(i) και αντίστοιχα ayj=Ay(j+1)-Ay(j). Ένα τυχαίο σημείο (χr, yr) στην περιοχή προσομοίωσης αντιστοιχίζεται στο πλησιέστερο σημείο (ir, jr) του πλέγματος για το οποίο οι ποσότητες |Αχ(i)-χr| και |Αy(i)-yr|γίνονται ελάχιστες. Το πλέγμα είναι πιο πυκνό στις περιοχές γύρω από το κανάλι και κάτω από την πύλη, όπου οι ποσότητες που μας ενδιαφέρουν μεταβάλλονται απότομα. Στο στρώμα απομόνωσης και στις ωμικές περιοχές κάτω από την πηγή και την υποδοχή το πλέγμα είναι λιγότερο πυκνό.      
2) Επίλυση εξίσωσης Poisson


Η εξίσωση Poisson λύνεται σε δύο διαστάσεις και σε όλο την περιοχή προσομοίωσης για το μη ομοιόμορφο πλέγμα που ορίστηκε. Με γνωστή την κατανομή ηλεκτρονίων ni,j  στα σημεία του πλέγματος  η εξίσωση Poisson (2.13) καταλήγει μετά από διακριτοποίηση με τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών σε ένα γραμμικό σύστημα με Ν αγνώστους (όπου Ν=n·m) τις τιμές του δυναμικού Ψi,j στα σημεία του πλέγματος. Η διαδικασία διακριτοποίησης περιγράφηκε στο 3ο κεφάλαιο. Δίνουμε στη συνέχεια για λόγους πληρότητας τις σχέσεις που καθορίζουν τη μορφή του γραμμικού συστήματος για μη ομοιόμορφο πλέγμα. Σημειώνεται ότι στις παρακάτω σχέσεις το σημείο (i,j) του πλέγματος αντιστοιχεί στη γραμμή k=(i-1)·m+j του γραμμικού συστήματος. Στην αρχικοποίηση δημιουργούμε ένα μηδενικό, τετραγωνικό (ΝχΝ), αραιό πίνακα L.  
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Για i=2, 3,…, n-1 και j=2, 3,…, m-1 (εσωτερικά σημεία):      
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Έστω ότι επιφάνεια i=ih είναι η επιφάνεια της ετεροεπαφής, δηλαδή έχουμε απότομη αλλαγή του υλικού άρα και της διηλεκτρικής διαπερατότητας από ε- στο ih-1 σε ε+ στο ih. Σε αυτά τα σημεία πρέπει να ληφθεί υπόψη ένας επιπλέον όρος για τη μεταβολή του ε, όπως φαίνεται στην εξίσωση (2.79). Συγκεκριμένα:   
Για i=ih-1 και j=2, 3,…, m-1
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Για i=ih και j=2, 3,…, m-1
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Στα όρια του πλέγματος εφαρμόζονται οι κατάλληλες συνοριακές συνθήκες. Για τα σημεία (1, jG) κατά μήκος της επαφής Schottky της πύλης έχουμε τη συνθήκη Ψ(1,jG)=VGS-ΦΒ. Εδώ θεωρούμε ουσιαστικά ότι, εφόσον η πηγή και το υπόστρωμα της διάταξης σε μεγάλο βάθος χ είναι γειωμένα, έχουμε για τη στάθμη Fermi Εfns=Εfnsub=0. Για k=(i-1)·m+j= jG θέτουμε:
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Στα σημεία (1,jS) και (1,jD) κατά μήκος της πηγής και της υποδοχής αντίστοιχα η συνοριακή συνθήκη ορίζεται έμμεσα ώστε να εξασφαλιστεί ότι nS=nD=Ncon, όπου Νcon η υψηλή συγκέντρωση δοτών που εισάγεται για να σχηματιστούν οι ωμικές επαφές. Με δεδομένο ότι Εfs=0 άρα και Εfd=-VDS προκύπτουν με χρήση της (2.70) οι σχέσεις: 
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όπου Νc1 η ενεργός πυκνότητα καταστάσεων στο υλικό 1. Οι τιμές του ολοκληρώματος Fermi F1/2​ είναι αποθηκευμένες σε πίνακα, άρα η προσεγγιστική επίλυση των παραπάνω εξισώσεων προκύπτει εύκολα. Αν η πρώτη εξίσωση λυθεί αριθμητικά ως προς ΨS προφανώς είναι ΨD=Ψ​S+VDS. Οι συνθήκες Dirichlet εφαρμόζονται στο σύστημα ως εξής:

Για k=jS: 
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Για k=jD: 
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Σε όλα τα υπόλοιπα σημεία του συνόρου (if, jf) εφαρμόζεται συνθήκη για μηδενικό ηλεκτρικό πεδίο, δηλαδή ∂Ψf/∂s=0, όπου s η διεύθυνση κάθετη στο σύνορο. Αυτό εκφράζεται σε διακριτό πλέγμα σημείων με την εξίσωση (3.35). Συγκεκριμένα: 
Για i=1, 2,..., n και j=1 (αριστερό όριο): 
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Για i=1, 2,..., n και j=m (δεξί όριο): 
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Για i=1 και j εκτός jS, jG και jD (πάνω όριο): 
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Για i=n και j=1, 2,…,m (κάτω όριο): 
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Το γραμμικό σύστημα που ορίσαμε λύνεται με απευθείας επίλυση απαλοιφής Gauss με χρήση του τελεστή \ του ΜΑΤLAB. Πριν την επίλυση πολλαπλασιάζουμε και τα δύο μέλη επί 10-18 για κανονικοποίηση. Η επίλυση γίνεται με μεγάλη ακρίβεια και αρκετά γρήγορα (περίπου 4 sec σε απλό PC για πλέγμα 100χ100, δηλ. για 104 αγνώστους). Οι τιμές του δυναμικού στα σημεία του πλέγματος προκύπτουν άμεσα αφού Ψi,j=u(k),  με k=(i-1)·m+j.   

3) Επίλυση εξίσωσης συνεχείας


Με γνωστά τα ni,j και Ψi,j  η εξίσωση συνεχείας για τα ηλεκτρόνια στη ζώνη αγωγιμότητας λύνεται με άγνωστο τη στάθμη Fermi Efn. Θεωρούμε τη συγκέντρωση οπών αμελητέα και επίσης μηδενικό τον όρο επανασύνδεσης φορέων δηλ. Rn=0. Η εξίσωση συνεχείας σε μόνιμη κατάσταση γράφεται επομένως στην απλή μορφή: 
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. Η πυκνότητα ρεύματος υπολογίζεται από τη γενικευμένη εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης: 
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. Μετά τη διακριτοποίηση η εξίσωση συνεχείας επίσης καταλήγει σε γραμμικό σύστημα εξισώσεων. Η διαδικασία διακριτοποίησης είναι παρόμοια με αυτή που περιγράφηκε στην ενότητα 3.4 με βασική διαφορά ότι θεωρούμε ως άγνωστη ποσότητα τη στάθμη Fermi Efn. Διαπιστώθηκε ότι είναι απαραίτητη η χρήση της προσέγγισης Scharfetter-Gummel (3.66) για την ακριβή επίλυση του συστήματος. Το γραμμικό σύστημα ΝχΝ με Ν=n·m ορίζεται από τις παρακάτω σχέσεις (όπως και πριν αρχικά θέτουμε [L]=0):


[image: image503.wmf][L]ub

×=

 , 
[image: image504.wmf]fn1,1fn1,2fn1,mfn2,1fn2,mfnn,1fnn,2fnn,m

uEE...EE...E...EE...E

éù

=

ëû


Για i=2, 3,…, n-1 και j=2, 3,…, m-1 (εσωτερικά σημεία):    
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Ο ορισμός της κινητικότητας των ηλεκτρονίων είναι πολύ σημαντική παράμετρος για την προσομοίωση. Η μεταβολή της κινητικότητας με το ηλεκτρικό πεδίο περιγράφεται από κάποια εμπειρική σχέση. Για την κινητικότητα στα ενδιάμεσα σημεία του πλέγματος που εμφανίζεται στις παραπάνω εξισώσεις χρησιμοποιούμε τις εξής εκφράσεις:
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Αντίστοιχες είναι προφανώς οι εκφράσεις για τα μn i-1/2,j και μn i,j-1/2.  

Στις περιοχές πηγής (1, jS) και υποδοχής (1, jD) εφαρμόζονται οι συνοριακές συνθήκες Dirichlet ΕfnS=0 και ΕfnD=-VDS. Επομένως: 
Για k=jS: 
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Για k=jD: 
[image: image526.wmf]L(k,k)1

=

, 
[image: image527.wmf]DS

b(k)V

=-


Σε όλες τις υπόλοιπες επιφάνειες στο σύνορο έχουμε συνθήκη Neumann, δηλαδή ∂Εfn/∂s=0, όπου s η διεύθυνση κάθετη στο σύνορο. Όπως είδαμε και για την εξίσωση Poisson οι συνθήκες αυτές εφαρμόζονται ως εξής:
Για i=1, 2,..., n και j=1 (αριστερό όριο): 
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Για i=1, 2,..., n και j=m (δεξί όριο): 
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Για i=1 και j εκτός jS και jD (πάνω όριο): 
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Για i=n και j=1, 2,…,m (κάτω όριο): 
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Με αυτό τον τρόπο θεωρούμε ότι δεν έχουμε διέλευση ρεύματος από κανένα άλλο όριο του πλέγματος, εκτός από τις επαφές πηγής και υποδοχής. Συνεπώς το ρεύμα από την επαφή Schottky θεωρείται ίσο με μηδέν γεγονός που προϋποθέτει ανάστροφη πόλωση ή έστω VGS<-ΦΒ. Επίσης πρέπει οι περιοχές πηγής και υποδοχής μήκους Lo να είναι αρκετά μεγάλες, ώστε να είναι ρεαλιστική ο συνοριακή συνθήκη για μηδενική διέλευση ρεύματος από τα πλάγια. 


 Το γραμμικό σύστημα που ορίσαμε λύνεται με απευθείας μέθοδο, όπως και στην εξίσωση Poisson. Ο χρόνος δημιουργίας του συστήματος και επίλυσης του είναι περίπου 7 sec σε πλέγμα 100χ100. Κάθε γραμμή του πίνακα L διαιρείται με το μέγιστο στοιχείο της γραμμής για κανονικοποίηση και ακριβέστερη επίλυση του συστήματος.   Η δισδιάστατη κατανομή της στάθμης Fermi στα σημεία του πλέγματος προκύπτει από τη σχέση           Εfn i,j=u(k),  με k=(i-1)·m+j. Η πυκνότητα ρεύματος υπολογίζεται στα ενδιάμεσα σημεία του πλέγματος από τις εκφράσεις:
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Η συγκέντρωση ηλεκτρονίων στα ενδιάμεσα σημεία υπολογίζεται από την προσέγγιση Scharfetter-Gummel και η κινητικότητα των ηλεκτρονίων από τις εμπειρικές σχέσεις που δόθηκαν παραπάνω.    
Το ρεύμα ανα μονάδα μήκους ΙD δίνεται από τη σχέση:
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, όπου Χ, Υ οι διαστάσεις της περιοχής προσομοίωσης. Το συνολικό ρεύμα στο τρανζίστορ είναι Ι=ΙD·WG, όπου WG το πλάτος της πύλης. Το ΙD υπολογίζεται με αριθμητική ολοκλήρωση με τη μέθοδο τραπεζίου του Jny(i, j+1/2) σε μια διατομή κάθετα στο κέντρο της πύλης, δηλαδή για j=round(m/2) και i=1, 2,…, n. Για επαλήθευση το ρεύμα υπολογίζεται στις επαφές πηγής και υποδοχής και προκύπτει σχεδόν η ίδια τιμή. Το ρεύμα ολίσθησης-διάχυσης για ετεροεπαφές υπολογίζεται επίσης από την εξίσωση (2.82) και έρχεται σε καλή συμφωνία με την παραπάνω τιμή.    
4) Επίλυση εξίσωσης Schrödinger


Η εξίσωση Schrödinger λύνεται και αυτή σε δύο διαστάσεις, αλλά όχι σε όλη την περιοχή προσομοίωσης. Όπως αναφέραμε και προηγουμένως, η εξίσωση Schrödinger λύνεται σε μια περιοχή γύρω από το κανάλι, η οποία απεικονίζεται στο σχήμα 6.1. Σε αυτή την περιοχή θεωρούμε ότι τα ηλεκτρόνια είναι εγκλωβισμένα στο πηγάδι δυναμικού που σχηματίζεται στο κανάλι και επομένως καταλαμβάνουν διακριτές ενεργειακές στάθμες. Η συνοριακή συνθήκη στα άκρα της περιοχής είναι φ=0, δηλαδή θεωρούμε ότι η κυματοσυνάρτηση των ηλεκτρονίων μηδενίζεται έξω από την κβαντική περιοχή. Βέβαια η συγκέντρωση φορέων έξω από την περιοχή αυτή δεν μπορεί να θεωρηθεί ίση με μηδέν. Έξω από την περιοχή αυτή η συγκέντρωση ηλεκτρονίων υπολογίζεται κλασικά, όπως θα δούμε στη συνέχεια. 


 Χρησιμοποιούμε την προσέγγιση ενεργού μάζας (2.62). Είσοδος στην εξίσωση Schrödinger είναι οι τιμές του ηλεκτροστατικού δυναμικού Ψi,j στα σημεία του πλέγματος. Άγνωστες ποσότητες είναι η περιβάλλουσα κυματοσυνάρτηση φ(χ,y) και η απόσταση των ενεργειακών σταθμών από το ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας. Μετά τη διακριτοποίηση σε δισδιάστατο μη ομοιόμορφο πλέγμα η εξίσωση Schrödinger γράφεται στη μορφή της (3.41). Επομένως το πρόβλημα καταλήγει στην εύρεση των ιδιοτιμών και ιδιοδιανυσμάτων ενός τετραγωνικού, αραιού πίνακα L (NqxNq). Σημειώνεται ότι η κβαντική περιοχή εκτείνεται από i=iqs μέχρι iqe και από j=jqs μέχρι jqe. Οι διαστάσεις της κβαντικής περιοχής είναι nq=iqe-iqs+1 και mq=jqe-jqs+1, οπότε Νq= nq·mq. Ο πίνακας L ορίζεται σύμφωνα με τις εξής σχέσεις (με αρχική τιμή [L]=0): 


[image: image547.wmf]*

[L]uEu

×=×

,  
[image: image548.wmf]1,11,21,mq2,12,mqn,1n,2nq,mq

u............

éù

=ffffffff

ëû


Για i=2, 3,…, nq-1 και j=2, 3,…, mq-1 (εσωτερικά σημεία κβαντικής περιοχής):    
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Έστω ότι επιφάνεια i=ih είναι η επιφάνεια της ετεροεπαφής, δηλαδή έχουμε απότομη αλλαγή του υλικού άρα και της ενεργού μάζας από m- σε m+. Σε αυτά τα σημεία πρέπει να ληφθεί υπόψη ένας επιπλέον όρος για τη μεταβολή του m*n. Συγκεκριμένα:   
Για i=ih-1 και j=2, 3,…, mq-1
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Για i=ih και j=2, 3,…, mq-1
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Η συνοριακή συνθήκη για φ=0 εφαρμόζεται αν θεωρήσουμε μηδέν την κυματοσυνάρτηση σε σημεία ακριβώς έξω από την κβαντική περιοχή. Σε γραμμές k του πίνακα L που αντιστοιχούν στο σύνορο απλά παραλείπουμε τους όρους που αντιστοιχούν σε εξωτερικά σημεία. Συγκεκριμένα:   
Για i=1, 2,..., nq και j=1 (αριστερό όριο):
L(k, k), L(k, k+mq), L(k, k-mq), L(k,k+1) όπως στα εσωτερικά σημεία.

Για i=1, 2,..., nq και j=mq (δεξί όριο):
L(k, k), L(k, k+mq), L(k, k-mq), L(k, k-1) όπως στα εσωτερικά σημεία.
Για i=1 και j=1, 2,…,mq (πάνω όριο): 
L(k, k), L(k, k+mq), L(k, k+1), L(k, k-1) όπως στα εσωτερικά σημεία.
Για i=nq και j=1, 2,…,mq (κάτω όριο): 

L(k, k), L(k, k-mq), L(k, k+1), L(k, k-1) όπως στα εσωτερικά σημεία.

Οι ιδιοτιμές και τα ιδιοδιανύσματα του τετραγωνικού, αραιού πίνακα [L] προσδιορίζονται από τη συνάρτηση eigs του MATLAB. Από τις ιδιοτιμές Ε*S, S=1,2,…Smax υπολογίζεται η απόσταση των επιτρεπτών ενεργειακών σταθμών από το ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας min(-eΨ-ΔΕcl) σύμφωνα με τη σχέση: 
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 (σε eV). Οι αντίστοιχες κυματοσυναρτήσεις στα σημεία του πλέγματος (στην κβαντική περιοχή) προκύπτουν από τα ιδιοδιανύσματα: 
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με k=(i-1)·mq+j. Η κυματοσυνάρτηση πρέπει να κανονικοποιηθεί, σύμφωνα με τη συνθήκη: 
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Το ολοκλήρωμα Ιq υπολογίζεται αριθμητικά με τη μέθοδο τραπεζίου από τα 
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 για κάθε S ξεχωριστά. Οι κανονικοποιημένες κυματοσυναρτήσεις προκύπτουν από τη σχέση:
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Για εξοικονόμηση χρόνου ο αλγόριθμος εύρεσης ιδιοτιμών δεν αναζητά όλες τις ιδιοτιμές του πίνακα L. Ορίζουμε την παράμετρο Smax, η οποία καθορίζει τον αριθμό των ιδιοτιμών που θα βρει η ρουτίνα. Προφανώς πρέπει Smax(Nq. Για παράδειγμα αν Smax=100, ο αλγόριθμος υπολογίζει μόνο τις 100 πρώτες ιδιοτιμές (δηλαδή τις πλησιέστερες στη ζώνη αγωγιμότητας) και τα αντίστοιχα ιδιοδιανύσματα. 

Η δισδιάστατη επίλυση της εξίσωσης Schrödinger, αν και παρέχει πιο ολοκληρωμένη περιγραφή της διάταξης είναι αρκετά πιο χρονοβόρα. Για κβαντική περιοχή μόλις 30χ60 σημείων και με Smax=200 η διάρκεια επίλυσης είναι περίπου 20 sec. Ο υπολογισμός της συγκέντρωσης φορτίου είναι επίσης πολύ πιο δύσκολος στην δισδιάστατη περίπτωση, όπως θα δούμε στη συνέχεια. Υπάρχει για αυτό το λόγο στο πρόγραμμα προσομοίωσης και η δυνατότητα επίλυσης της εξίσωσης Schrödinger σε μονοδιάστατες τιμές κάθετα στην ετεροεπαφή. Για μια κβαντική περιοχή nqxmq η μονοδιάστατη εξίσωση θα λυθεί σε nq σημεία mq φορές. Με αυτό τον τρόπο περιγράφεται ο περιορισμός των φορτίων στο πηγάδι δυναμικού κατά τη διεύθυνση χ και επιτυγχάνεται σημαντική μείωση του υπολογιστικού φόρτου. Η διακριτοποίηση της μονοδιάστατης εξίσωσης Schrödinger περιγράφηκε στην ενότητα 3.3. Για μια τομή στο j=jq έχουμε το εξής πρόβλημα ιδιοτιμών:
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Για i=2, 3,…, nq-1:      
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Στα συνοριακά σημεία έχουμε:
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Οι διορθώσεις στην ετεροεπαφή λόγω της αλλαγής της ενεργού μάζας από ih-1 στο ih είναι οι εξής: 
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Η εύρεση των ιδιοτιμών και ιδιοδιανυσμάτων του πίνακα [L] με τη συνάρτηση eigs είναι προφανώς πολύ πιο γρήγορη. Στη μονοδιάστατη περίπτωση ο αριθμός των ιδιοτιμών που χρειάζεται να βρούμε είναι πολύ μικρότερος (συνήθως Smax<10). Ο προσδιορισμός των ενεργειακών σταθμών και η κανονικοποίηση των αντίστοιχων κυματοσυναρτήσεων γίνεται όπως και στη δισδιάστατη περίπτωση. Υπάρχει δυνατότητα προσομοίωσης χωρίς επίλυση της εξίσωσης Schrödinger, οπότε η συγκέντρωση φορέων υπολογίζεται μόνο κλασικά.   
5) Υπολογισμός συγκέντρωσης ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας.


Με γνωστά τα Εfn και Ψ υπολογίζεται η συγκέντρωση ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας στα σημεία του πλέγματος. Ο πυθμένας της ζώνης αγωγιμότητας ορίζεται από τη σχέση: Εc=-eΨ-ΔΕcl. Το σημείο αναφοράς για την ασυνέχεια στη ζώνη αγωγιμότητας είναι το στρώμα φράγματος, δηλαδή ΔΕc1=0. Η συγκέντρωση φορέων αγωγιμότητας υπολογίζεται με διάφορους τρόπους. Εκτός της κβαντικής περιοχής η συγκέντρωση φορέων υπολογίζεται κλασικά θεωρώντας ότι τα ηλεκτρόνια συμπεριφέρονται ως τρισδιάστατα. Επομένως από τη (2.70) έχουμε:      
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Αν η προσομοίωση είναι αποκλειστικά κλασική η συγκέντρωση φορέων υπολογίζεται σε όλα τα σημεία της περιοχής προσομοίωσης από την παραπάνω σχέση. Tο ολοκλήρωμα Fermi-Dirac τάξης 1/2: 
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 υπολογίζεται αριθμητικά με τη μέθοδο Simpson. Η συνάρτηση quad του ΜΑΤLAB μας επιτρέπει να ορίσουμε την επιθυμητή ακρίβεια στη σύγκλιση του ολοκληρώματος. Επειδή το ολοκλήρωμα αυτό υπολογίζεται για κάθε σημείο του πλέγματος στη διάρκεια της προσομοίωσης, η διαδικασία υπολογισμού μπορεί να είναι πολύ χρονοβόρα. Για αυτό το λόγο οι τιμές του ολοκληρώματος αποθηκεύονται σε μονοδιάστατο πίνακα F1/2(i)= F1/2(xf(i)) για χf(i) από -10 έως 30 με βήμα 0.1. Για τυχαία τιμή του χf σε αυτή την περιοχή με xf(k)<xf<xf(k+1) το ολοκλήρωμα υπολογίζεται από γραμμική παρεμβολή ανάμεσα στα F1/2(k) και F1/2(k+1). Για χf<-10 ισχύει με μεγάλη ακρίβεια η προσέγγιση F1/2(xf)(exp(xf). 


Μέσα στην κβαντική περιοχή ο υπολογισμός της συγκέντρωσης φορέων είναι πιο σύνθετος. Ορίζεται καταρχήν μία στάθμη ενέργειας Εtop. Θεωρούμε ότι ηλεκτρόνια με ενέργεια Ε<Εtop είναι εγκλωβισμένα στο πηγάδι δυναμικού (δισδιάστατο ή μονοδιάστατο). Για ηλεκτρόνια με ενέργεια Ε>Εtop χρησιμοποιείται η κλασική συγκέντρωση φορέων. Η κλασική συνεισφορά στη συγκέντρωση φορέων υπολογίζεται όπως είδαμε παραπάνω αν θέσουμε Εc= Εtop, συγκεκριμένα:
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Η συγκέντρωση ηλεκτρονίων με ενέργεια από Εc μέχρι Εtop υπολογίζεται κβαντικά. Εφόσον έχει προηγηθεί επίλυση της δισδιάστατης εξίσωσης Schrödinger η κβαντική συνεισφορά δίνεται από τη σχέση (βλ. ενότητα 2.5):
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όπου 
[image: image589.wmf]fni,jS

f

EE

n

kT

-

=

 και 
[image: image590.wmf]topS

top

EE

n

kT

-

=

. Ο δείκτης S αναφέρεται στις ενεργειακές στάθμες στο πηγάδι δυναμικού και ΕS είναι η απόσταση των σταθμών από το ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας στην κβαντική περιοχή. Το άθροισμα αφορά σε στάθμες S με Εtop>Es. Σημειώνεται ότι θα πρέπει να έχουν υπολογιστεί αρκετές στάθμες Smax, ώστε να φτάνουν στο Εtop δηλαδή ΕSmax≥Etop. Ο υπολογισμός του ολοκληρώματος γίνεται επίσης αριθμητικά με τη μέθοδο Simpson (συνάρτηση quad του MATLAB). Για ταχύτερο χρόνο προσομοίωσης  οι τιμές του ολοκληρώματος αποθηκεύονται σε δισδιάστατο πίνακα Ιq(i,j)= Iq(nf(i),ntop(j)) με nf(i) από -20 έως 80 και ntop(j) από 0 έως 80 με βήμα 0.25. Η τιμή του ολοκληρώματος για τυχαία nf​, ntop υπολογίζεται από τα 4 πλησιέστερα σημεία του πίνακα με γραμμική παρεμβολή.

Η επιλογή της στάθμης Εtop είναι σε μεγάλο βαθμό αυθαίρετη. Η στάθμη Εtop μπορεί να τεθεί ίση με το μέγιστο της ζώνης αγωγιμότητας στην κβαντική περιοχή, δηλαδή Εtop=max(Ec). Με αυτή την επιλογή όμως θα υπάρχει ασυνέχεια στη συγκέντρωση φορέων στα όρια της κβαντικής περιοχής. Αυτό το πρόβλημα αντιμετωπίζεται αν θεωρήσουμε στάθμη Εtop μεταβλητή ως προς y. Συγκεκριμένα θέτουμε Εtop(j)=Ec(iqe, j), δηλαδή η στάθμη Εtop ταυτίζεται με την τιμή της ζώνης αγωγιμότητας στο κάτω όριο της κβαντικής περιοχής. Με αυτό τον τρόπο εξασφαλίζεται η συνέχεια της συγκέντρωσης φορέων στο κάτω όριο, αφού η κβαντική συνεισφορά nQM τείνει στο μηδέν στα όρια της κβαντικής περιοχής. Το πάνω όριο ταυτίζεται με την περιοχή απογύμνωσης της ετεροεπαφής, επομένως η συγκέντρωση φορέων θα είναι αμελητέα. Στα δεξιά και αριστερά του καναλιού (πηγή και υποδοχής) η κβαντική περιοχή εκτείνεται μέσα στις ωμικές επαφές σε αρκετό βάθος, ώστε η ζώνη αγωγιμότητας να είναι επίπεδη ως προς y. H κβαντική περιοχή συνεπώς εκτείνεται σε όλο το μήκος της περιοχής προσομοίωσης κατά τη διεύθυνση y. Η συνολική συγκέντρωση φορέων στην κβαντική περιοχή προφανώς δίνεται από το άθροισμα: n=nQM + nCL.  
     
Αν έχει γίνει μονοδιάστατη επίλυση της εξίσωσης Schrödinger ακολουθείται αντίστοιχη διαδικασία υπολογισμού της συγκέντρωσης φορέων. Θεωρούμε και πάλι μια ενεργειακή στάθμη Εtop. Ηλεκτρόνια με ενέργεια Ε>Εtop συμπεριφέρονται κλασικά. Η κβαντική συνεισφορά στη συγκέντρωση φορέων προκύπτει από την (2.73) με μέγιστο όριο ολοκλήρωσης Εtop. Αποδεικνύεται εύκολα η εξής σχέση:
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Η σχέση αυτή εφαρμόζεται σε τομές κατά τη διεύθυνση χ, δηλαδή για jq=1,2,…, mq. Ο αριθμός των σταθμών S είναι πολύ μικρότερος και ο υπολογισμός γίνεται απευθείας μέσω αναλυτικής σχέσης σε κλειστή μορφή (δεν απαιτείται αριθμητική ολοκλήρωση όπως στη δισδιάστατη λύση). Η στάθμη Etop ορίζεται και πάλι ως η τιμή της ζώνης αγωγιμότητας στο τέλος της κβαντικής περιοχής, δηλαδή Etop(jq)=Ec(iqend, jq). Η κλασική συνεισφορά στη συγκέντρωση φορέων υπολογίζεται ακριβώς με τον ίδιο τρόπο και προστίθεται στην κβαντική συνεισφορά.  

6) Επαναληπτική διαδικασία επίλυσης συστήματος.

Το σύστημα των εξισώσεων λύνεται με μια επαναληπτική διαδικασία. Το διάγραμμα ροής του αλγορίθμου είναι παρόμοιο με αυτό που παρουσιάστηκε στην ενότητα 5.7 και απεικονίζεται στο σχήμα 5.14. Παρόμοια διαδικασία επίλυσης περιγράφηκε και στην ενότητα 3.6.  Ο αλγόριθμος ξεκινά από μια αρχική τιμή για το n(x,y) (ή για τα ni,j στα σημεία του πλέγματος). Από την επίλυση της εξίσωσης Poisson με την εφαρμογή των κατάλληλων συνοριακών συνθηκών υπολογίζεται το ηλεκτροστατικό δυναμικό Ψ. Το επόμενο βήμα είναι η επίλυση της εξίσωσης συνεχείας για τον υπολογισμό της στάθμης Fermi Εfn. Από η στάθμη Fermi υπολογίζεται η πυκνότητα ρεύματος στη διάταξη και από ολοκλήρωση το ρεύμα ΙD. Εφόσον έχουμε κβαντική προσομοίωση η εξίσωση Schrödinger λύνεται στην κβαντική περιοχή, η οποία περιλαμβάνει το κανάλι του ΗΕΜΤ. Η συγκέντρωση φορέων αγωγιμότητας υπολογίζεται με τις διαδικασίες που περιγράψαμε παραπάνω. Τονίζουμε ότι υπάρχουν τρεις μέθοδοι υπολογισμού: ο κλασικός, η δισδιάστατος και ο μονοδιάστατος κβαντικός υπολογισμός. 
Προκύπτει λοιπόν μια νέα εκτίμηση nnew για τη συγκέντρωση ηλεκτρονίων. Αυτή η τιμή δεν δίνεται απευθείας ως είσοδος στην εξίσωση Poisson, γιατί είναι βέβαιο ότι αυτό οδηγεί σε ταλαντώσεις. Για να συγκλίνει ο αλγόριθμος υπολογίζουμε την εκτίμηση nκ+1, η οποία τροφοδοτεί την εξίσωση Poisson στην επανάληψη κ+1 από τη σχέση:        
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Η παράμετρος χαλάρωσης α επιλέγεται αρκετά μικρή ώστε να επιτευχθεί σύγκλιση, συνήθως είναι 0.05<α<0.3. Η σύγκλιση ελέγχεται από το κριτήριο:
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Η σύγκλιση επίσης μπορεί να ελεγχθεί και από πιο αυστηρό κριτήριο για το ρεύμα ΙD ανα μονάδα μήκους, συγκεκριμένα |ΙDκ+1- ΙDκ|<0.1 Α/m. 


Η σύγκλιση επηρεάζεται πάρα πολύ από την αρχική τιμή που δίνεται ως είσοδος στον αλγόριθμο. Όπως είδαμε στην ενότητα 3.6 για την προσομοίωση μιας δεδομένης διάταξης αρχικά αναζητείται η λύση σε ισορροπία, δηλαδή με μηδενικές εξωτερικά εφαρμοζόμενες τάσεις. Τα VGS και VDS μεταβάλλονται με μικρά βήματα ΔV  εξασφαλίζοντας τη σύγκλιση σε κάθε βήμα μεταβολής της τάσης. Με αυτό τον τρόπο λύνουμε για όλες τις τιμές dc πόλωσης που μας ενδιαφέρουν.


Για μία επανάληψη του αλγορίθμου σε πλήρως δισδιάστατη προσομοίωση και πλέγμα 80Χ80 σημείων απαιτείται χρόνος περίπου ενός λεπτού σε ένα απλό PC (AMD Athlon 1,9 GHz, 512 MB RAM). Ο αριθμός απαιτούμενων επαναλήψεων ποικίλει ανάλογα με την αρχική τιμή, την επιθυμητή ακρίβεια και την εφαρμοζόμενη τάση (η σύγκλιση είναι δυσκολότερη σε υψηλές τάσεις). Για υπολογισμό ρεύματος με ακρίβεια κάτω από 1 Α/m συνήθως απαιτούνται περίπου 100 επαναλήψεις, επομένως καταλήγουμε σε χρόνο χοντρικά 2 ωρών για κάθε σημείο πόλωσης. Αυτός ο χρόνος μειώνεται σημαντικά αν χρησιμοποιούμε μονοδιάστατη κβαντική προσομοίωση.  

Κεφάλαιο 8
Στατική προσομοίωση ΗΕΜΤ


Σε αυτό το κεφάλαιο παρουσιάζονται τα αποτελέσματα στατικής προσομοίωσης διαφόρων διατάξεων ΗΕΜΤ. Σημειώνεται ότι οι διατάξεις που μελετώνται στις ενότητες 8.2, 8.3 και 8.4 έχουν κατασκευαστεί και μελετηθεί πειραματικά. Όπως αναλύθηκε στο προηγούμενο κεφάλαιο υπάρχουν τρεις δυνατότητες για την προσομοίωση της διάταξης: η πλήρως δισδιάστατη κβαντική προσομοίωση, η ημι-δισδιάστατη κβαντική προσομοίωση (όπου έχουμε επίλυση της εξίσωσης Schrödinger σε μονοδιάστατες κάθετες τομές) και η κλασική προσομοίωση. Όλα τα αποτελέσματα που παρουσιάζονται έχουν προκύψει από την πλήρως δισδιάστατη προσομοίωση, εκτός από ορισμένες περιπτώσεις στις οποίες δίνονται αποτελέσματα από κλασική προσομοίωση για σύγκριση με την κβαντική επίλυση. Επίσης πρέπει να τονιστεί ότι σε όλες τις περιπτώσεις που μελετήθηκαν η πλήρως δισδιάστατη κβαντική προσομοίωση δίνει σχεδόν ίδια αποτελέσματα με την ημι-δισδιάστατη επίλυση. Συνεπώς για μήκος πύλης τουλάχιστον μέχρι LG=30 nm (το μικρότερο μήκος πύλης που εξετάστηκε) η δισδιάστατη επίλυση της εξίσωσης Schrödinger μπορεί να αντικατασταθεί από την επίλυση σε μονοδιάστατες τομές.     
8.1 Προσομοίωση HEMT τεχνολογίας AlGaAs/GaAs

Αρχικά εξετάζεται μια απλοποιημένη διάταξη ΗΕΜΤ τεχνολογίας Al0.3Ga0.7As/GaAs. Η γεωμετρία της διάταξης και οι τιμές των παραμέτρων φαίνονται στο σχήμα 8.1. Για την προσομοίωση με τη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών χρησιμοποιείται μη ομοιόμορφο πλέγμα 80Χ80 σημείων, το οποίο είναι πιο πυκνό στην περιοχή του καναλιού.  
	Τιμές Παραμέτρων

	εr1
	12.23

	εr2
	13.24

	d1
	40 nm

	d2
	260 nm

	de
	3 nm

	Lo
	100 nm

	LG
	200 nm

	Lgap
	50 nm

	Νd1
	1024 m-3

	Ncon
	2·1024 m-3

	ΔΕc
	0.24 eV

	ΦΒ
	0.8 eV

	m*n1
	0.091

	m*n2
	0.067

	μno1
	0.3 m2/V·s

	μno2
	0.3 m2/V·s

	Vsat1
	7.5·104 m/s

	Vsat2
	2·104 m/s
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Σχήμα 8.1. ΗΕΜΤ Al0.3Ga0.7As/GaAs και τιμές παραμέτρων.

Η προσομοίωση της διάταξης γίνεται σε πρώτη φάση σε ισορροπία, δηλαδή για VDS=0 V. Σε αυτή την περίπτωση η στάθμη Fermi θεωρείται ίση με μηδέν παντού οπότε δεν χρειάζεται η επίλυση της εξίσωση συνεχείας. Για την προσομοίωση σε ισορροπία εξετάζεται η επιφανειακή συγκέντρωση ηλεκτρονίων ns (ηλεκτρόνια/m2) στο μέσο του καναλιού, η οποία ορίζεται από τη σχέση:
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όπου Χ και Υ οι συνολικές διαστάσεις της περιοχής προσομοίωσης κατά τις διευθύνσεις χ και y και xh η απόσταση της ετεροεπαφής από την πύλη. H καμπύλη ns(VGS) δείχνει τη μεταβολή του φορτίου στο κανάλι, άρα και τη μεταβολή του ρεύματος. Στο σχήμα 8.2 απεικονίζονται τα διαγράμματα του ns για κλασική και κβαντική δισδιάστατη προσομοίωση, ενώ για σύγκριση δίνονται και τα αποτελέσματα από το μονοδιάστατο αναλυτικό μοντέλο. Παρατηρείται μικρή απόκλιση ανάμεσα σε κβαντική και κλασική προσομοίωση. Αυτή η σχετική συμφωνία ανάμεσα σε κλασική και κβαντική προσομοίωση οφείλεται στη μικρή τιμή της ασυνέχειας ΔΕc στο κανάλι του τρανζίστορ και στο μεγάλο μήκος πύλης LG. Σημειώνεται επίσης ότι η τάση αποκοπής που προβλέπεται από την αριθμητική προσομοίωση είναι λίγο μικρότερη από την τάση αποκοπής του αναλυτικού μοντέλου.  
Για να δειχθεί η σημασία της κβαντικής προσομοίωσης για τους φορείς αγωγιμότητας στο πηγάδι δυναμικού θεωρούμε την απλουστευμένη περίπτωση ενός μονοδιάστατου τετραγωνικού πηγαδιού με άπειρο βάθος. Αποδεικνύεται εύκολα ότι οι ενεργειακές στάθμες στο πηγάδι δίνονται από τη σχέση:
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όπου L το μήκος του πηγαδιού. Για να προσδιορίσουμε το μήκος L στο οποίο τα κβαντομηχανικά φαινόμενα γίνονται σημαντικά, θεωρούμε τη συνθήκη ΔΕn=Εn​+1- Εn​ >kT. Με άλλα λόγια αν η απόσταση μεταξύ δύο διαδοχικών σταθμών είναι μικρότερη από kT το φάσμα των ιδιοτιμών είναι σχεδόν συνεχές και η απόκλιση από την κλασική συμπεριφορά θα είναι μικρή. Για n=1 και λύνοντας ως προς L προκύπτει ότι:
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Για ηλεκτρόνια στο ελάχιστο της ζώνης αγωγιμότητας σε δείγμα GaAs είναι m=m*=0.067me και L<25 nm. Στην περίπτωση της δισδιάστατης προσομοίωσης του ΗΕΜΤ τα ηλεκτρόνια βρίσκονται εγκλωβισμένα σε ένα δισδιάστατο πηγάδι (κβαντική περιοχή). Επειδή το πηγάδι δυναμικού δεν έχει στην πραγματικότητα άπειρο βάθος τα κβαντομηχανικά φαινόμενα θα γίνουν σημαντικά σε ακόμα μικρότερες διαστάσεις. Κατά τη διεύθυνση χ (κάθετα στην ετεροεπαφή) τα ηλεκτρόνια μπορεί να βρίσκονται περιορισμένα σε ένα κανάλι με μήκος μικρότερο από 15 nm. Αντίθετα στη διεύθυνση y εφόσον το μήκος πύλης LG είναι μεγαλύτερο από 30nm (για σύγχρονες τεχνολογίες ΗΕΜΤ) τα κβαντικά φαινόμενα θα είναι λιγότερο σημαντικά. Στη συγκεκριμένη γεωμετρία HEMT AlGaAs/GaAs δεν υπάρχει στρώμα απομόνωσης με αποτέλεσμα το χειρότερο περιορισμό των ηλεκτρονίων στο κανάλι, ενώ το βάθος του πηγαδιού δυναμικού ΔΕc είναι μικρό. Για αυτούς του λόγους τα κβαντικά φαινόμενα δεν αναμένεται να επηρεάσουν σημαντικά τη συμπεριφορά της διάταξης. Αργότερα θα δούμε την επίδραση των κβαντομηχανικών φαινομένων σε άλλες διατάξεις ΗΕΜΤ.   
Για να εξεταστεί η επίδραση του αριθμού των σημείων του πλέγματος η προσομοίωση σε ισορροπία γίνεται για ομοιόμορφο πλέγμα και με μεταβλητό αριθμό σημείων. Τα αντίστοιχα διαγράμματα ns(VGS) δίνονται στο σχήμα 8.3. Σημειώνεται ότι μεταβολή του συνολικού πάχους Χ της περιοχής προσομοίωσης πάνω από τα 300 nm δεν επηρεάζει το φορτίο στο κανάλι. Επίσης η μεταβολή των Lo και Lgap έχει αμελητέα επίδραση στο ns. Αντίθετα η σμίκρυνση του LG μπορεί να επηρεάσει σημαντικά το ns λόγω εμφάνισης φαινομένων μικρού διαύλου, όπως θα δειχθεί στην ενότητα 8.3. 
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Σχήμα 8.2. Επιφανειακή συγκέντρωση ηλεκτρονίων στη μέση της πύλης
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Σχήμα 8.3. Επιφανειακή συγκέντρωση ηλεκτρονίων για μεταβλητό αριθμό σημείων πλέγματος.
Στη συνέχεια παρουσιάζονται αποτελέσματα από την προσομοίωση για VDS>0. Για προσομοίωση με VDS(0 η εξίσωση συνεχεία λύνεται σε δύο διαστάσεις και υπολογίζεται το ρεύμα στη διάταξη. Η δισδιάστατη κατανομή του πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας για VDS=0 V και VGS=0 V δίνεται στο σχήμα 8.4. Στο διάγραμμα διακρίνονται οι ωμικές περιοχές πηγής και υποδοχής, στις οποίες υπάρχει σχεδόν σταθερό δυναμικό. Επίσης φαίνεται η επαφή Schottky της πύλης στην οποία παρατηρείται αύξηση του Εc λόγω του φράγματος μετάλλου-ημιαγωγού και η ασυνέχεια ΔΕc στη ζώνη αγωγιμότητας λόγω αλλαγής του υλικού.       
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Σχήμα 8.4.Διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας Εc(x,y) για VDS=2V και VGS=0 V.
Η συγκέντρωση ελεύθερων ηλεκτρονίων n(x,y) στην ίδια διάταξη για VDS=2 V και VGS=0.3 V φαίνεται στο σχήμα 8.5. Στο σχήμα διακρίνεται η δημιουργία του καναλιού κατά μήκος της ετεροεπαφής. Είναι επίσης εμφανής η αποκοπή (pinch-off) του καναλιού, δηλαδή η μείωση της συγκέντρωσης ηλεκτρονίων στην πλευρά της υποδοχής (Drain). Η συγκέντρωση ηλεκτρονίων στις ωμικές περιοχές πηγής και υποδοχής είναι σχεδόν σταθερή και ίση με τη συγκέντρωση νόθευσης. Περιοχές συσσώρευσης και απογύμνωσης σχηματίζονται στις ετεροεπαφές κάτω από τις περιοχές πηγής και υποδοχής. Το ρεύμα σε αυτές τις περιοχές πρέπει να περάσει κάθετα από την ετεροεπαφή μέσω ολίσθησης-διάχυσης, θερμιονικής εκπομπής ή και με το φαινόμενο σήραγγας.     
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Σχήμα 8.5. Συγκέντρωση ηλεκτρονίων στη ζώνη αγωγιμότητας n(x,y) για VDS=2V και VGS=0.3 V.

Η τρίτη βασική μεταβλητή που υπολογίζεται σε δύο διαστάσεις είναι η στάθμη Fermi Efn η οποία απεικονίζεται στο σχήμα 8.6. Η διαφορά στις στάθμες Fermi ανάμεσα σε πηγή και υποδοχή είναι ίση με τις εφαρμοζόμενες τάσεις. Παρατηρούμε επίσης ότι στο κάτω μέρος της περιοχής προσομοίωσης η στάθμη Fermi τείνει να γίνει σχεδόν οριζόντια.    
[image: image603.png]y (nm)

300 500




Σχήμα 8.6. Στάθμη Fermi για ηλεκτρόνια Εfn(x,y) για VDS=2V και VGS=0 V.

Έχοντας λύσει το σύστημα των εξισώσεων με τη διαδικασία που περιγράφηκε στο κεφάλαιο 6, υπολογίζεται η πυκνότητα ρεύματος στη διάταξη με τη σχέση 
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. Το συνολικό ρεύμα μπορεί να υπολογιστεί ολοκληρώνοντας κατά μήκος είτε της πηγής ή της υποδοχής. Επίσης το ρεύμα υπολογίζεται αν ολοκληρώσουμε τη συνιστώσα Jy σε μία διατομή κάθετα στο μέσο της πύλης. Υπολογίζοντας το ρεύμα με αυτούς τους τρεις τρόπους επιβεβαιώνεται στην πράξη ότι προκύπτει η ίδια τιμή με μικρή απόκλιση (της τάξης του 1%). Το ίδιο αποτέλεσμα προκύπτει αν η πυκνότητα ρεύματος υπολογιστεί από τη γενικευμένη εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης (2.84) και γίνει ολοκλήρωση του Jy​ (χ, y=Y/2)κατά τη διεύθυνση χ. Οι χαρακτηριστικές Ι-V δίνονται στο σχήμα 8.7. Στη συγκεκριμένη διάταξη παρατηρείται όπως σχολιάστηκε και προηγουμένως πολύ μικρή απόκλιση ανάμεσα σε κλασικά και κβαντική προσομοίωση. Όπως θα δούμε στη συνέχεια για διατάξεις με μεγαλύτερο βάθος πηγαδιού  η διαφορά ανάμεσα σε κβαντική και κλασικά προσομοίωση μπορεί να γίνει πιο σημαντική.  
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Σχήμα 8.7. I -V χαρακτηριστικές του ΗΕΜΤ από κλασική και κβαντική προσομοίωση.

Στο σχήμα 8.8 δίνεται η χαρακτηριστική ΙD​ – VGS για VDS=2 V. Το συνολικό ρεύμα υπολογίζεται στην ευθεία y=Y/2 (στο μέσο της πύλης) και χωρίζεται σε τρεις συνιστώσες. Η συνιστώσα ΙD1 διέρχεται από το φράγμα AlGaAs, δηλαδή από χ=0 μέχρι χ=Χh=d1 είναι το παρασιτικό ρεύμα. Η συνιστώσα ΙD2 είναι το ρεύμα του καναλιού και συγκεκριμένα υπολογίζεται ολοκληρώνοντας από χ=Χh μέχρι χ=Χh+60 nm. Τέλος η συνιστώσα ΙD3 αντιστοιχεί στο ρεύμα του υποστρώματος δηλαδή από Χh+60 nm μέχρι Χ. Παρατηρείται ότι στη συγκεκριμένη διάταξη με δύο στρώματα (χωρίς στρώμα απομόνωσης) το ρεύμα από το υπόστρωμα είναι πολύ σημαντικό. Στο σχήμα 8.9 δίνονται οι χαρακτηριστικές ΙD – VGS για μεταβλητό πάχος Χ της περιοχής προσομοίωσης. Σημειώνεται ότι για αύξηση του Χ πάνω από τα 300 nm δεν παρατηρείται μεταβολή στο ρεύμα ΙD. Η διαφορά ανάμεσα στην καμπύλη για Χ=100 nm και Χ=300 nm είναι σημαντική και οφείλεται στο ρεύμα που διέρχεται από το κάτω μέρος της περιοχής προσομοίωσης. Για αυτό το λόγο είναι απαραίτητο να εισαχθεί ένα στρώμα απομόνωσης στην περιοχή προσομοίωσης για μια πιο ρεαλιστική μελέτη της διάταξης.  
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Σχήμα 8.8. Χαρακτηριστική ΙD-VGS από κβαντική προσομοίωση για VDS=2V. To συνολικό ρεύμα αναλύεται σε συνιστώσες για το φράγμα (1), το κανάλι (2) και το υπόστρωμα (3).
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Σχήμα 8.9. Χαρακτηριστικές ΙD – VGS για μεταβλητό πάχος της περιοχής προσομοίωσης.
8.2  Προσομοίωση pHEMT


Σε αυτή την ενότητα εξετάζεται πραγματική διάταξη pHEMT, η οποία έχει μελετηθεί πειραματικά στο [60]. Η γεωμετρία και οι τιμές των παραμέτρων δίνονται στο σχήμα 8.10. H περιοχή προσομοίωσης σε αυτή την περίπτωση αποτελείται από 3 στρώματα (στρώμα παροχής φορέων ή φράγμα, κανάλι και στρώμα απομόνωσης), ενώ η νόθευση δοτών εκτείνεται σε ένα μικρό μέρος της περιοχής φράγματος.  Η διάταξη αυτή μελετάται για να υπάρξει μια πρώτη σύγκριση με πειραματικά αποτελέσματα και για να εξεταστεί η σημασία της επιλογής του μοντέλου κινητικότητας καθώς και του στρώματος απομόνωσης. 

Στα σχήματα 8.11 και 8.12 δίνονται τα Εc (x,y) και n(x,y), όπως προκύπτουν από τη δισδιάστατη κβαντική προσομοίωση για VDS=2 V και VGS=0 V. Η πυκνότητα ρεύματος στη διάταξη στις ίδιες συνθήκες λειτουργίας απεικονίζεται στο σχήμα 8.13.        
	Τιμές Παραμέτρων

	εr1
	12.41

	εr2
	13.24

	εr3
	13.10

	d1
	25 nm

	d2
	12 nm

	d3
	63 nm

	de
	3 nm

	du
	7 nm

	Lo
	100 nm

	LG
	190 nm

	Lgap
	60 nm

	Νd1
	3.5·1024 m-3

	Ncon
	3.5·1024 m-3

	ΔΕc2
	0.36 eV

	ΔΕc3
	0.19 eV

	ΦΒ
	0.7 eV

	m*n1
	0.082

	m*n2
	0.053

	m*n3
	0.063
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Σχήμα 8.10. Γεωμετρία pΗΕΜΤ και τιμές παραμέτρων.
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Σχήμα 8.11. Πυθμένας ζώνη αγωγιμότητας για VGS=0V και VDS=2V. 
[image: image610.png]100 500




Σχήμα 8.12. Συγκέντρωση ηλεκτρονίων για VGS=0V και VDS=2V. 
[image: image611.wmf]
Σχήμα 8.13. Πυκνότητα ρεύματος για VGS=0V και VDS=2V.  

Η χαρακτηριστική ΙD-VGS για VDS=2 V από πλήρως δισδιάστατη κβαντική προσομοίωση δίνεται στο σχήμα 8.14. Το συνολικό ρεύμα αναλύεται σε τρεις συνιστώσες ΙD1 (φράγμα), ΙD2 (κανάλι) και ΙD3 (απομονωτής), όπως και στο σχήμα 8.8.  Είναι φανερό ότι το ρεύμα από το στρώμα απομόνωσης ΙD3 είναι αμελητέο, αλλά για VGS>0.4 V το παρασιτικό  ρεύμα από το φράγμα ID1 γίνεται σημαντικό. Για τον υπολογισμό του ρεύματος είναι βέβαια καθοριστικής σημασίας η επιλογή της κινητικότητας μn. Για τη χαρακτηριστική του σχήματος 8.14 έχει χρησιμοποιηθεί η γνωστή εμπειρική σχέση: 
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, όπου F=-(Ψ, ενώ για την κινητικότητα σε συνθήκες χαμηλού πεδίου έχουμε τις τιμές μno1=0.3 m2/V·sec, μno2=0.6 m2/V·sec, μno3=0.3 m2/V·sec και για την ταχύτητα κορεσμού των φορέων: Vsat1=7.5·104 m/sec, Vsat2=15·104 m/sec, Vsat3=2·104 m/sec. Η συμφωνία με τα πειραματικά δεδομένα δεν είναι τόσο καλή για αυτό το μοντέλο κινητικότητας, όπως φαίνεται στο σχήμα 8.15. Αν η κινητικότητα θεωρηθεί συνάρτηση της κλίσης της στάθμης Fermi, δηλαδή είναι: 
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, όπως γίνεται και στο [60], τότε το ταίριασμα με τα πειραματικά δεδομένα είναι καλύτερο. Η κλασική προσομοίωση φαίνεται να πλησιάζει περισσότερο στις μετρήσεις, γιατί το μοντέλο και οι παράμετροι της κινητικότητας έχουν επιλεχθεί για να επιτευχθεί συμφωνία ανάμεσα στις μετρήσεις και στο κλασικό πρόγραμμα προσομοίωσης MINIMOS/NT [60]. Αυτό φαίνεται στο σχήμα 8.15, όπου δίνονται οι χαρακτηριστικές ΙD-VGS για VDS=2V από κλασική και κβαντική προσομοίωση με κινητικότητα μn=μn((Efn) και συγκρίνονται με πειραματικά δεδομένα. Διακρίνονται οι διαφορές ανάμεσα σε κβαντική και κλασική προσομοίωση ακόμα και για τη διάταξη με LG=190 nm, αλλά είναι πιο σημαντική η επιλογή του μοντέλου κινητικότητας. Συγκεκριμένα η βελτιστοποίηση των παραμέτρων της κινητικότητας απαιτείται για καλύτερη συμφωνία με τις μετρήσεις.   
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Σχήμα 8.14. Χαρακτηριστική ΙD-VGS για VDS=2 V. Το συνολικό ρεύμα αναλύεται σε συνιστώσες ανάλογα με το αν διέρχεται από το φράγμα (ID1), το κανάλι (ΙD2) ή το στρώμα απομόνωσης (ID3).   
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Σχήμα 8.15. Χαρακτηριστική ΙD-VGS για VDS=2 V. Στην κλασική και κβαντική προσομοίωση η κινητικότητα είναι συνάρτηση της κλίσης της στάθμης Fermi.

Η διαγωγιμότητα υπολογίζεται άμεσα από τη σχέση 
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 . Το διάγραμμα της διαγωγιμότητας ως συνάρτηση της τάσης VGS δίνεται σχήμα 8.16. Παρατηρείται σημαντική απόκλιση από τα πειραματικά δεδομένα. Επίσης το μέγιστο της διαγωγιμότητας είναι μετατοπισμένο σε πιο αρνητικές τιμές VGS. Από την προσομοίωση σε dc υπολογίζεται η χωρητικότητα της πύλης σύμφωνα με τη σχέση: 
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, όπου QG το συνολικό φορτίο στη διάταξη. Η συχνότητα αποκοπής προσεγγίζεται από τη σχέση: 
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. Τα αντίστοιχα διαγράμματα για τα CG και fT δίνονται στα σχήματα 8.17 και 8.18. Η χωρητικότητα CG παρουσιάζει λογική συμπεριφορά, ενώ η συχνότητα αποκοπής έχει μέγιστη τιμή περίπου ίση με 70 GHz, σε πολύ καλή συμφωνία με αντίστοιχες μετρήσεις για πραγματικές διατάξεις αυτής της τεχνολογίας [60] 
[image: image619.png]g, (MmS/mm)

600

500

400

300

200

100

— B — MeTpnocig
— B — KBavTIKI TTpO00U0oiwan

V=2V





Σχήμα 8.16. Διαγωγιμότητα gm από κβαντική προσομοίωση και από μετρήσεις. 
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Σχήμα 8.17.  Χωρητικότητα της πύλης για VDS=2V. 
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Σχήμα 8.18. Συχνότητα αποκοπής fT. 
8.3  Προσομοίωση InP HEMT

Σε αυτή την ενότητα εξετάζεται ένα ΗΕΜΤ τεχνολογίας InP, το οποίο έχει μελετηθεί πειραματικά στο [124]. Η περιοχή προσομοίωσης περιλαμβάνει 3 στρώματα ημιαγωγών και απεικονίζεται στο σχήμα 8.19. Η διάταξη είναι παρόμοια με αυτή της προηγούμενης ενότητας 8.2. Σημειώνεται όμως ότι η προσομοίωση εκτελείται για μεταβλητό μήκος της πύλης LG (από 30 έως 200 nm), ώστε να μελετηθούν φαινόμενα μικρού διαύλου αλλά και τα κβαντικά φαινόμενα. Συγκεκριμένα εξετάζεται η μεταβολή της τάσης κατωφλίου VT σε τρανζίστορ με μικρό μήκος πύλης LG. Το τρανζίστορ με LG=200 nm επιλέγεται ως σημείο αναφοράς για να διερευνηθούν τα φαινόμενα μικρού διαύλου.    
	Τιμές Παραμέτρων

	εr1
	12.42

	εr2
	13.85

	d1
	13 nm

	d2
	15 nm

	d3
	72 nm

	de
	6 nm

	du
	2 nm

	Lo
	100 nm

	LG
	30-200 nm

	Lgap
	50 nm

	Νd1
	1025 m-3

	Ncon
	1025 m-3

	ΔΕc2
	0.53 eV

	ΦΒ
	0.5 eV

	m*n1
	0.084

	m*n2
	0.046



[image: image622]
Σχήμα 8.19. ΗΕΜΤ τεχνολογίας InP και τιμές παραμέτρων.


Σύγχρονες διατάξεις ΗΕΜΤ έχουν μήκος πύλης LG κάτω από 100 nm. Σε τέτοιες διατάξεις τα φαινόμενα μικρού δίαυλου (short-channel effects) μπορεί να έχουν σημαντική επίδραση και απαιτείται δισδιάστατη προσομοίωση για την περιγραφή τους. Συγκεκριμένα είναι γνωστό ότι η μείωση του LG σε νανομετρικές διαστάσεις προκαλεί μείωση της τάσης κατωφλίου. Αυτό συμβαίνει γιατί η πύλη χάνει τον έλεγχο του καναλιού. Το φορτίο στο κανάλι ελέγχεται και από το δυναμικό στην πηγή και την υποδοχή, άρα απαιτείται πιο αρνητική τάση VGS για να μηδενιστεί η συγκέντρωση ηλεκτρονίων στο κανάλι. Αυτή η μείωση της τάσης κατωφλίου παρατηρείται για μικρές τάσεις VDS ​ή ακόμα και για VDS=0. Το φαινόμενο επιδεινώνεται σημαντικά για μεγαλύτερες τιμές του VDS, φαινόμενο γνωστό στη βιβλιογραφία ως DIBL (Drain Induced Barrier Lowering). Το DIBL έχει μελετηθεί σε διάφορες διατάξεις, όπως MOSFET [125] και MESFET [126]. Φαινόμενα μικρού διαύλου στα ΗΕΜΤ έχουν μελετηθεί με κλασικές μεθόδους προσομοίωσης [127]. Η μείωση της τάσης κατωφλίου συσχετίζεται με το λόγο LG/d1 και δείχνεται ότι για LG/d1≥10 τέτοια φαινόμενα εξαφανίζονται. Αναλυτικές μέθοδοι χρησιμοποιήθηκαν για να περιγράψουν το φαινόμενο στα [124] και [128].    

Η δισδιάστατη προσομοίωση τη διάταξης του σχήματος 8.19 αρχικά γίνεται σε ισορροπία, δηλαδή για VDS=0. Τα δισδιάστατα διαγράμματα για τη ζώνη αγωγιμότητας Εc(x,y) και τη συγκέντρωση ηλεκτρονίων n(x,y) δίνονται στα σχήματα 8.21 και 8.20 για τη διάταξη με LG=100 nm και για VGS=0 V. Αυτά τα διαγράμματα δίνουν μια γενική εικόνα της διάταξης αλλά δεν βοηθούν στην κατανόηση των φαινομένων που περιγράφηκαν παραπάνω. Σχεδιάζουμε λοιπόν τον πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας σε μονοδιάστατη τομή κατά τη διεύθυνση y και στο μέσο του καναλιού, δηλαδή για χ=20 nm. Αυτό το διάγραμμα του Vch(y)=Ec(x=20 nm, y) δίνεται για τις διατάξεις με LG=30 nm και LG=200 nm και για VGS=-0.8 V στο σχήμα 8.22. Είναι φανερό ότι λόγω της δισδιάστατης μορφής του δυναμικού, το φράγμα ανάμεσα σε πηγή και υποδοχή μειώνεται σημαντικά στο τρανζίστορ με LG=30 nm. Αυτό έχει ως αποτέλεσμα τη σημαντική αύξηση της συγκέντρωσης ηλεκτρονίων στο κανάλι, όπως φαίνεται στο σχήμα 8.23. Το τρανζίστορ με LG=200 nm βρίσκεται σε αποκοπή, ενώ το τρανζίστορ με LG=30 nm άγει.             
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Σχήμα 8.20. Εc(x,y) για V​GS=0 V και V​DS=0 V.
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Σχήμα 8.21. n(x,y) για V​GS=0 V και V​DS=0 V.
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Σχήμα 8.22. Πυθμένας της ζώνης αγωγιμότητας κατά μήκος του καναλιού Εc(x=20 nm, y) με αναφορά στη στάθμη Fermi για V​GS=-0.8 V.
[image: image626.png]K|

500

(Y
[ L]
[ 1
[ n
n
£ i g
L H 4
cE 1 <
n
o ]
g8 i
Lo K 18
23 <
- 3
LTty ©
..
p Y
o
= 19
@
£
c
\\\\\\\\\\\\\\\\\\\ °
o ie
L oo ]
- ~
S o
\\\\\\\\\\\\\\\\\\\\\\ Oa
o
L 1o
«
4
I“‘\
-
- mmmmm Tty 1
2
8
N\‘ -
[
x
3
n
L 1o
H 0
n
S n
=) a
- n
x L4 L L L L L L o
< 0 © 0 ~ 0 - 0 =)
© N - =]

(g-w)u

y (nm)




Σχήμα 8.23. Συγκέντρωση ηλεκτρονίων στο κανάλι όπως και στο σχήμα 8.22.


Για να εξεταστεί ποσοτικά η μείωση της τάσης κατωφλίου VT καθώς μικραίνει η τάση της πύλης σχεδιάζουμε στο σχήμα 8.24 τα διαγράμματα ns(VGS) σε ισορροπία  με μεταβλητό LG. Είναι φανερό ότι για LG<100 nm έχουμε σημαντική απόκλιση από τη διάταξη με μεγάλο δίαυλο (LG=200 nm). Η τάση κατωφλίου μπορεί να υπολογιστεί από  το σημείο τομής του γραμμικού τμήματος των διαγραμμάτων με τον άξονα χ. Για συγκεκριμένη τιμή VGS σμίκρυνση του μήκους του διαύλου σημαίνει αύξηση του φορτίου στο κανάλι. Επομένως απαιτείται πιο αρνητική τάση για να μηδενιστεί το ns και άρα μειώνεται τo VT. Στη συνέχεια εφαρμόζεται τάση VDS>0 , ώστε να συμπεριληφθεί η επίδραση της τάσης VDS και να υπολογιστεί το ρεύμα ΙD. Οι παράμετροι της κινητικότητας είναι ίδιες με αυτές της ενότητας 8.2. Εφόσον για αυτή τη διάταξη εξετάζουμε μόνο τη μεταβολή του VT, η μοντελοποίηση της κινητικότητας των ηλεκτρονίων δεν επηρεάζει τα αποτελέσματα.  

Στο σχήμα 8.25 απεικονίζονται οι χαρακτηριστικές ID-VGS για V​DS​=0.05 V και μεταβλητό LG. Η μετατόπιση του VT ​ σε πιο αρνητικές τιμές καθώς μειώνεται το LG είναι και πάλι εμφανής. Η τάση κατωφλίου υπολογίζεται από τη συνθήκη ID=0.1 μΑ για WG=LG όπου WG το πλάτος της πύλης, συνθήκη η οποία χρησιμοποιείται στο [124]. Η μεταβολή της τάσης κατωφλίου ΔVT σε σχέση με τη διάταξη μεγάλου διαύλου LG=200 nm ως συνάρτηση του μήκους πύλης LG​ φαίνεται στο σχήμα 8.26. Η μία καμπύλη έχει προκύψει από τα διαγράμματα σε ισορροπία ns(VGS) του σχήματος 8.24 και η άλλη από τις ΙD-VGS χαρακτηριστικές του σχήματος 8.25. Παρατηρείται αρκετά καλή συμφωνία ανάμεσα στις δύο μεθόδους υπολογισμού του ΔVT και στα πειραματικά αποτελέσματα από το [124]. Τονίζεται σε αυτό το σημείο ότι η κλασικής και η κβαντική προσομοίωση δίνουν παρόμοια αποτελέσματα για την τάση κατωφλίου. Αυτό συμβαίνει γιατί η τάση κατωφλίου καθορίζεται κυρίως από τη δισδιάστατη επίλυση της εξίσωσης Poisson. Αντίθετα το ρεύμα κορεσμού της χαρακτηριστικής ΙD-VGS επηρεάζεται αισθητά από τα κβαντικά φαινόμενα.  Αυτό φαίνεται στο σχήμα 8.27 όπου δίνονται οι χαρακτηριστικές ID(VGS​) από κλασική και κβαντική προσομοίωση για τη διάταξη με LG=30 nm και για VDS=0.3 V.  
[image: image627.png]I, —u—L =30 nm
n (10 /cm’)
s —— LG=4O nm
40
—A— LG=6O nm
—v— LG=80 nm
30 —— LG=1OO nm
—k— LG=200 nm
20
Q/
10 I
7
0 /./. ’

-14 12 10 -08 06 04 -02 00 02 04 06

V_ (Volt)




Σχήμα 8.24. Επιφανειακή συγκέντρωση φορέων στο κανάλι ns ως συνάρτηση του VGS για διάφορες τιμές μήκους πύλης. 
Σχήμα 8.25. Χαρακτηριστικές ID-VGS για μικρή VDS (VDS=0.05V) και για μεταβλητό μήκος πύλης LG.
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Σχήμα 8.26. Μείωση της τάσης κατωφλίου ΔVT για μηδενική ή μικρή VDS.
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Σχήμα 8.27. Χαρακτηριστικές ID-VGS από κλασική και κβαντική προσομοίωση με VDS=0.3V και για τη διάταξη με LG=30 nm.
Τέλος εξετάζεται η επίδραση που έχει η αύξηση του VDS​ στην τάση κατωφλίου, δηλαδή το φαινόμενο DIBL. Μελετάμε με δισδιάστατη προσομοίωση τη διάταξη με LG=100 nm για διάφορες τιμές VDS. Στο σχήμα 8.28 σχεδιάζεται η μεταβολή του πυθμένα της ζώνης αγωγιμότητας κατά μήκος του καναλιού Vch(y)=Ec(x=20 nm, y). Παρατηρείται μικρή μείωση του φράγματος για αυξανόμενη τάση VDS, αλλά και μετατόπιση της κορυφής προς την πλευρά της υποδοχής. Οι χαρακτηριστικές διαγωγιμότητας ΙD-VGS του τρανζίστορ με LG=100 nm δίνονται στο σχήμα 8.28, όπου φαίνεται η μείωση του VT για αυξανόμενο VDS. Η μεταβολή της τάσης κατωφλίου ΔVT για VDS=0 ως συνάρτηση της τάσης VDS​ φαίνεται στο σχήμα 8.29. Οι καμπύλες του ΔVT προκύπτουν από δισδιάστατη προσομοίωση για LG=100, 150 και 200 nm.  Το φαινόμενο DIBL γίνεται σημαντικό για LG<150 nm, ενώ είναι φανερό ότι παύει να υφίσταται για LG>200 nm.     
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Σχήμα 8.27. Διάγραμμα Vch(y) για VGS=-0.8V.
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Σχήμα 8.28.Χαρακτηριστικές ΙD​-VGS της διάταξη με LG=100 nm για διάφορες τιμές VDS. 

Σχήμα 8.29. Μείωση της τάση κατωφλίου ως συνάρτηση του VDS για διάφορες τιμές του μήκους πύλης LG. 
8.4 Προσομοίωση pHEMT  με δέλτα νόθευση 

Το ΗΕΜΤ που εξετάζεται σε αυτή την ενότητα περιγράφεται στο [7]. Η γεωμετρία της περιοχής προσομοίωσης απεικονίζεται στο σχήμα 8.30. Αποτελείται από 3 στρώματα (φράγμα ή στρώμα παροχής φορέων, κανάλι και στρώμα απομόνωσης). Στο πάνω στρώμα έχουμε πολύ υψηλή νόθευση τύπου δέλτα με επιφανειακή συγκέντρωση ns1=5·1012 cm-2, η οποία εκτείνεται σε πάχος 2 nm. Η αντίστοιχη χωρική συγκέντρωση είναι ίση με Nd1=2.5·1025 m-3. Στο στρώμα του απομονωτή υπάρχει επίσης σε απόσταση 5 nm  από το κανάλι ένα νοθευμένο στρώμα πάχους 4 nm με συγκέντρωση δοτών 2.5·1024 m-3.    
	Τιμές Παραμέτρων

	εr1
	12.50

	εr2
	13.29

	d1
	20 nm

	d2
	12 nm

	d3
	68 nm

	de
	3 nm

	du
	15 nm

	Lo
	100 nm

	LG
	250 nm

	Lgap
	80 nm

	Νd1
	2.5·1025 m-3

	Nd2
	2.5·1024 m-3

	Ncon
	3.5·1024 m-3

	ΔΕc2
	0.374 eV

	ΦΒ
	0.7 eV

	m*n1
	0.08

	m*n2
	0.05
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Σχήμα 8.30. pHEMT με δέλτα νόθευση και τιμές παραμέτρων.


Το διάγραμμα της ζώνης αγωγιμότητας σε μια κάθετη τομή στο μέσο της πύλης δίνεται στο σχήμα 8.31. Διακρίνονται το πηγάδι δυναμικού στο κανάλι του τρανζίστορ και η απότομη αλλαγή της κλίσης του δυναμικού, λόγω της δέλτα νόθευσης. Η χαρακτηριστικές ΙD-VGS από κλασική και κβαντική προσομοίωση δίνονται στο σχήμα 8.32 για παραμέτρους κινητικότητας μn(F): μno1=0.3 m2/V·sec, μno2=0.6 m2/V·sec, μno3=0.3 m2/V·sec και Vsat1=7.5·104 m/sec, Vsat2=15·104 m/sec, Vsat3=7.5·104 m/sec. Παρατηρείται σε αυτή την περίπτωση σημαντική απόκλιση ανάμεσα σε κλασική και κβαντική προσομοίωση. Στο σχήμα 8.33 το συνολικό ρεύμα που προκύπτει από την κβαντική προσομοίωση αναλύεται σε συνιστώσες για ρεύμα που διέρχεται από το φράγμα, το κανάλι και τον απομονωτή. Παρατηρούμε ότι το παρασιτικό ρεύμα από το πάνω στρώμα γίνεται αμελητέο, λόγω της δέλτα νόθευσης. Αντίθετα εμφανίζεται σημαντικό ρεύμα στην προσομοίωση στο κάτω στρώμα του απομονωτή, εξαιτίας της νόθευσης Νd2 και της διέλευσης φορέων μέσω αυτής της περιοχής νόθευσης. Αυτό συμβαίνει γιατί η επαφή Schottky της πύλης δεν είναι ικανή να απογυμνώσει από φορείς το κάτω στρώμα νόθευσης. 
Η καμπύλη ΙD-V​GS συγκρίνεται επίσης με την καμπύλη για διάταξη χωρίς τη νόθευση στο κάτω στρώμα AlGaAs. Παρατηρείται σημαντική αύξηση του ρεύματος από την εισαγωγή της νόθευσης Νd2, αλλά και μετατόπιση της τάσης κατωφλίου σε πιο αρνητικές τιμές. Η διαγωγιμότητα gm, η χωρητικότητα CG και η συχνότητα αποκοπής fT υπολογίζονται όπως στην ενότητα 8.2 και τα σχετικά διαγράμματα δίνονται στα σχήματα 8.35, 8.36 και 8.37. Η χωρητικότητα της πύλης έρχεται σε καλή συμφωνία με τις μετρήσεις μόνο σε μεγάλες τιμές VGS.       
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Σχήμα 8.31. Πυθμένας της ζώνης αγωγιμότητας σε μια τομή κάθετα στο μέσο της πύλης Εc(x, y=Y/2) για VGS=0 V και VDS=2 V. .
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Σχήμα 8.32. Χαρακτηριστικές ID-VGS για VDS=1 V από κλασική και κβαντική προσομοίωση.
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Σχήμα 8.33. Ανάλυση του ΙD σε συνιστώσες. 
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Σχήμα 8.34. Η χαρακτηριστική ΙD-VGS συγκρίνεται με χαρακτηριστική για διάταξη χωρίς νόθευση στο στρώμα απομόνωσης. 
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Σχήμα 8.35. Διαγωγιμότητα gm για V​DS=1 V. 
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Σχήμα 8.36. Χωρητικότητα CG για V​DS=1 V και σύγκριση με πειραματικά αποτελέσματα.
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Σχήμα 8.37. Συχνότητα αποκοπής fT για VDS=1 V.
  8.5 Συμπεράσματα


Συνοψίζοντας τονίζονται τα παρακάτω συμπεράσματα τα οποία προέκυψαν από τη δισδιάστατη προσομοίωση διαφόρων διατάξεων ΗΕΜΤ:
· Η απόκλιση των αποτελεσμάτων ανάμεσα σε κλασική και κβαντική προσομοίωση μπορεί να γίνει σημαντική όταν έχουμε μεγάλο ενεργειακό βάθος στο πηγάδι δυναμικού του καναλιού και καλό περιορισμό των φορέων.
· Η τάση κατωφλίου μπορεί να μετατοπιστεί σημαντικά σε πιο αρνητικές τιμές καθώς μικραίνει το μήκος της πύλης. Αυτό το φαινόμενο είναι κλασικό και οφείλεται στη δισδιάστατη κατανομή του δυναμικού, επομένως μπορεί να περιγραφεί σε μεγάλο βαθμό με τα ίδια αποτελέσματα από την κλασική προσομοίωση.
· Το ρεύμα από το υπόστρωμα γίνεται σημαντικό αν δεν υπάρχει ένα τρίτο στρώμα απομόνωσης. Αυτό το στρώμα συνήθως υπάρχει στις πραγματικές διατάξεις και πρέπει να συμπεριλαμβάνεται στην περιοχή προσομοίωσης.  
· Η συμφωνία των αποτελεσμάτων της δισδιάστατης προσομοίωσης για την τάση κατωφλίου με πειραματικές τιμές είναι πολύ καλή. Αντίθετα η συμφωνία των αποτελεσμάτων για το ρεύμα και τη διαγωγιμότητα γενικά δεν είναι ικανοποιητική. Για αποτελέσματα πιο κοντά στις πειραματικές τιμές απαιτείται η αντίστοιχη προσαρμογή του μοντέλου κινητικότητας. Σημειώνεται ότι το μοντέλο και οι παράμετροι κινητικότητας που έχουν χρησιμοποιηθεί από ένα ερευνητή για συγκεκριμένο πρόγραμμα προσομοίωσης δεν μπορούν να δώσουν τα ίδια αξιόπιστα αποτελέσματα σε άλλο πρόγραμμα προσομοίωσης. Το επόμενο βήμα θα είναι ο υπολογισμός της κινητικότητας από κάποιο φυσικό μοντέλο, για παράδειγμα με χρήση προσομοίωσης Monte Carlo.    
· Η εισαγωγή δέλτα νόθευσης στο στρώμα παροχής φορέων συμβάλει στη μείωση του παρασιτικού ρεύματος. Αντίθετα η εισαγωγή νόθευσης στο στρώμα απομόνωσης συμβάλλει στην εμφάνιση ρεύματος μέσω του απομονωτή.  
ΠΑΡΑΡΤΗΜΑ – Κώδικας προγράμματος προσομοίωσης σε περιβάλλον MATLAB
function [V,E,Q,Qs,Vc,S,Qqm,Qcl,Nd2,Xh,Norma,Ns,Ef,ne,Jx,Jy,divJ,Ratio,Is,Id,Ax,Ay,Nsh,Idm,Ihalf,Nshu,Igate] =2DSim(Vg,Vd,Qin,Efin); % Ορισμός συνάρτησης 

% Είσοδος στο πρόγραμμα είναι οι εφαρμοζόμενες τάσεις Vg, Vd και η αρχική εκτίμηση της λύσης Qin, Εfin

Global_init;         %Αρχείο με παραμέτρους γεωμετρίας και υλικών
ns=HEMT1(Vg); %Αρχική εκτίμηση για το ns από αναλυτικό μοντέλο

%Αρχικοποίηση μεταβλητών
V=zeros(Kx,Ky);

Jx=zeros(Kx,Ky);

Jy=zeros(Kx,Ky); 
Nstart=(ns/((Xqend-Xh)*(10^-9)))*1;

Qstart=Charge(Nstart);    % Ορισμός της ποσότητας Q=ρ/εοεr

Qion=Charge('b');            % ο πίνακας Qion περιλαμβάνει μόνο τη συγκέντρωση 




     % ιονισμένων δοτών   

if Qin==0

    Q=Qstart;

else

    Q=Qin; 

end

if Efin==0

   Ef=zeros(Kx,Ky);

else

   Ef=Efin;

end

load Fc-10_30.mat;    %Φορτώνεται ο πίνακας Fm με τις τιμές της συνάρτησης F1/2

[Vsb1,Vdb1,Vsb2,Vdb2] = FindVcon(0);    %Εύρεση των οριακών συνθηκών σε S και D
%Μετατροπή του Q σε συγκέντρωση ηλεκτρονίων n

ne(1:ih-1,:)=-(Q(1:ih-1,:)-Qion(1:ih-1,:))*(eo*e1/q)*(10^18);    

ne(ih:isub-1,:)=-(Q(ih:isub-1,:)-Qion(ih:isub-1,:))*(eo*e2/q)*(10^18);

ne(isub:Kx,:)=-(Q(isub:Kx,:)-Qion(isub:Kx,:))*(eo*e3/q)*(10^18);
%Αρχή επαναλήψεων του αλγόριθμου επίλυσης
for Iterations=1:200

    Iterations

    disp('Poisson')

    V=Poisson_D(Vg+Fb,Vsb1,Vd+Vdb1,0,0,Q); %Επίλυση εξίσωσης Poisson
     Ec=-V;

    [Ec,DEcm]=SubDEC(Ec);                                %Ορισμός Ε​c από το δυναμικό V

    Emin=min(min(Vc(ih:Kx,:)));

    Ec=Ec-Emin;

    Vn=FindVn(Ef,Vc);                                          %Υπολογισμός όρου Vn

    disp('Continuity') 

    Efold=Ef;

    Ef=Cont_ SGNU(ne,Vg,-Vd,V,Vn,Ef);       %Επίλυση εξίσωσης συνεχείας
    disp('Schrodinger')                                                                                                                                                                                                                                                      

    [Eigf,E]=Schro2D(Vc);                                %Επίλυση εξίσωσης Schrödinger

    E=E*A*(10^18)/q;                                       %Μετατροπή ενέργειας σε eV

    disp('Charge')                                             
    Qold=Q-Qion;

    Ef=Ef-Emin;

    for j=1:Ky

       Etop(j)=Vc(iqend,j);                %Ορισμός παραμέτρου Εtop     

   end 

    Qcl=QClassFer(Vc,Ef,Etop);      %Κλασική συνεισφορά στη 
                                                         %συγκέντρωση ηλεκτρονίων
    Q=Qcl;

    [Qqm,S]=Qquantum(Eigf,E,Etop,Ef); %Κβαντική συνεισφορά στη 
                                                                 % συγκέντρωση ηλεκτρονίων

    Q=Q+Qqm;

    Q=Qold+0.02*(Q-Qold);                     % Προσδιορισμός της νέας εκτίμησης για τον
                                                                 % πίνακα Q.

    ne(1:ih-1,:)=-(Q(1:ih-1,:))*(eo*e1/q)*(10^18);    

    ne(ih:isub-1,:)=-(Q(ih:isub-1,:))*(eo*e2/q)*(10^18);

    ne(isub:Kx,:)=-(Q(isub:Kx,:))*(eo*e3/q)*(10^18);

    Qold=Qold+Qion;

    Q=Q+Qion;                
    %Υπολογισμός πυκνότητας ρεύματος από δύο μορφές της εξίσωσης 

    %ολίσθησης-διάχυσης

    [Jx,Jy,Vx,Vy,Vmag,Ex,Ey,divJ,Ratio]= JCurrNU(V,ne,Ef,Vn); 
    [Jx2,Jy2,Jxdr,Jydr,Jxdif,Jydif,divJ2,Ratio2] = JDDNU(V,ne,Ef,Vn);

    %Υπολογισμός επιφανειακής συγκέντρωσης ns στο κανάλι

    Nsh_temp=trapz(Ax(ih:isub), Q(ih:isub,round(Ky/2)))
    Nsh(Iterations)=-(Nsh_temp*eo*e2*(10^5)/q)/(10^11);

    Ihalf=trapz(Ax,Jy(:,round(Ky/2)))*(10^-9); %Υπολογισμός ρεύματος σε τομή y=Y/2

    Idm(Iterations)=Ihalf;

    Norma_Q=rmsNorm(Q-Qold)/rmsNorm(Qold);   %Κριτήριο σύγκλισης
    Norma(Iterations)=Norma_Q;

 end    %Τέλος επαναλήψεων

 %Επεξεργασία δεδομένων.

  Is=sum(Jx(1,1:js))*resy*(10^-9);

  Id=sum(Jx(1,jd:Ky))*resy*(10^-9);

  Igate=sum(Jx(1,jgs:jge))*resy*(10^-9);

 Ihalfup=trapz(Ax(1:ih-1),Jy(1:ih-1,round(Ky/2)))*(10^-9);

 Ihalfch=trapz(Ax(ih:isub-1),Jy(ih:isub-1,round(Ky/2)))*(10^-9);
 Ihalfdn=trapz(Ax(isub:Kx),Jy(isub:Kx,round(Ky/2)))*(10^-9)
Αρχείο παραμέτρων Global_init  

%Φυσικές σταθερές

global eo q me hbar A kT Nc1 Nc2 Nc3;

eo=8.854*(10^-12);

q=1.602*(10^-19);

me=9.109*(10^-31);

hbar=1.055*(10^-34);

A=(hbar^2)/(2*me);

kT=0.026;

Nc1=sqrt(2*me)/(pi*hbar);

Nc2=me/(pi*(hbar^2));

Nc3=2*(me*kT*q/(2*pi*(hbar^2)))^(3/2);

%Παράμετροι υλικών

global e1 e2 e3 eins m1 m2 m3 EgGaAs DEc1 DEc2 Fb Nd2 Nd3 States Nc3_1 Nc3_2 Nc3_3 Ncont mob1 mob2 mob3 Vsat1 Vsat2 Vsat3;

e1=12.50;        %1: Al(0.2)Ga(0.8)As

e2=13.29;        %2: In(0.25)Ga(0.75)As

e3=12.50;        %3: Al(0.2)Ga(0.8)As

eins=7;

m1=0.080;      

m2=0.050375;

m3=0.080;

DEc1=0.374;

DEc2=0;

Fb=-0.7;

Nd2=3.125*(10^25);    %23.9*(10^23);

Nc3_1=Nc3*(m1^(3/2));

Nc3_2=Nc3*(m2^(3/2));

Nc3_3=Nc3*(m3^(3/2));

Ncont=1*(10^24);

Nd3=2.5*(10^24);

mob1=0.3;

mob2=0.6;

mob3=0.3;

Vsat1=0.75*(10^5);

Vsat2=1.5*(10^5);

Vsat3=0.75*(10^5);

States=10;

%Γεωμετρία και πλέγμα 

global X Y Kx Ky resx resy Xh Xns Xne Xnds Xnde Xsub Xohm Xrec Ygs Xqstart Xqend Yge Xd Xs Ys Yd Ax Ay;

Kx=60;

Ky=60;

Xns=15.4;

Xne=17;

Xh=20;

Xsub=32;

Xohm=20;

Xrec=0;

Xnds=37;

Xnde=41;

Gap=80;

Lg=250;

Ys=100;

Ygs=Ys+Gap;

Yge=Ygs+Lg;

Yd=Yge+Gap;

Y=Yd+Ys;

Xd=0;

Xs=0;

X=100;

resx=X/(Kx-1);

resy=Y/(Ky-1);

load Axy_100XU.mat;   %Ορισμός πλέγματος από πίνακες Αx, Ay

%Ay=(0:resy:Y);            % Περίπτωση Ομοιόμορφου πλέγματος
%Ax=(0:resx:X);

Xqstart=Xne;

Xqend=Xsub;

global ins ine ih isub iohm inds inde is id js jd jgs jge irec iqstart iqend jqstart jqend Kxq Kyq xo Co Vt Ro mobno;

ins=Findij(Xns,Ax);

ine=Findij(Xne,Ax);

ih=Findij(Xh,Ax);

isub=Findij(Xsub,Ax);

iohm=Findij(Xohm,Ax);

irec=Findij(Xrec,Ax);

inds=Findij(Xnds,Ax);

inde=Findij(Xnde,Ax);

jgs=Findij(Ygs,Ay);

jge=Findij(Yge,Ay);

is=Findij(Xs,Ax);

id=Findij(Xd,Ax);

js=Findij(Ys,Ay);

jd=Findij(Yd,Ay);

iqstart=Findij(Xqstart,Ax);

iqend=Findij(Xqend,Ax);

Kxq=iqend-iqstart+1;

jqstart=1;

jqend=Ky;

Kyq=jqend-jqstart+1;

%Scaling

xo=30*(10^-9);  

Co=10^23;       

mobno=1;        

Vt=kT;

Ro=10^18;

function k=Findij(xin,Ain); %Εύρεση του k, ώστε Α(k)=x
[Dum,N]=size(Ain);

B=abs(Ain-xin);

min=B(1);

k=1;

for i=1:N

   if B(i)<min

       min=B(i);

       k=i;       

   end

end

function Q=Charge(N1)             %Ορισμός πίνακα Q
                                                      % αν Ν1(b εισάγεται και η συγκέντρωση ηλεκτρονίων.

Globals;

Q=zeros(Kx,Ky);

%Νόθευση δοτών στο φράγμα

 for i=ins:ine-1

    for j=1:Ky

        Q(i,j)=Nd2;

    end

end

%Νόθευση στις ωμικές επαφές

for i=1:iohm

    for j=1:js

       Q(i,j)=Ncont; %+(j-1)*(Nd2-Ncont)/(js-1);

    end

    for j=jd:Ky

       Q(i,j)=Ncont; %Nd2+(j-jd)*(Ncont-Nd2)/(Ky-jd);

    end

end

%Αρχική εκτίμηση Ν1 για συγκέντρωση φορέων στο κανάλι

if N1~='b'

   for i=ih:Kx

     for j=1:Ky

        Q(i,j)=N1; 

     end

   end

   for i=1:Kx

      for j=1:js-1

        Q(i,j)=0;

      end

      for j=jd+1:Ky

        Q(i,j)=0;

      end

   end

end

% Υπολογισμός ποσότητας ρ/εοεr  -μετατροπή σε V/nm2
Q(1:ih-1,:)=Q(1:ih-1,:)*(q/(eo*e1))*(10^-18);       

Q(ih:isub-1,:)=Q(ih:isub-1,:)*(q/(eo*e2))*(10^-18);

Q(isub:Kx,:)=Q(isub:Kx,:)*(q/(eo*e3))*(10^-18);   
function [Vsb1,Vdb1] = FindVcon(Choice)

% Προσδιορισμός οριακών συνθηκών για δυναμικό σε πηγή και υποδοχή

% ώστε n=Ncon

Globals;

load Fc-10_30.mat;

Xfer=-10:0.1:30;

Fhalf=Ncont/Nc3_1;

kf=1;

while Fm(kf)<Fhalf

   kf=kf+1;

end

nf=Xfer(kf-1)+((Fhalf-Fm(kf-1))*(Xfer(kf)-Xfer(kf-1))/(Fm(kf)-Fm(kf-1)));

Vsb1=nf*kT;

Vdb1=nf*kT;  
function Vn=FindVn(Ef,Vc)

% Προσδιορισμός όρου Vn για διόρθωση εξίσωσης ολίσθησης-διάχυσης 

% με παρουσία ετεροεπαφή 

Globals;

load Fc-10_30.mat;

Xfer=-10:0.1:30;

Vn=zeros(Kx,Ky);

for i=1:ih-1

    for j=1:Ky

        nc=(Ef(i,j)-Vc(i,j))/kT;

        if nc<=-10

          F=exp(nc);

        elseif nc<30

          k=1;

          while nc>Xfer(k)

              k=k+1;

          end

          F=Fm(k-1)+(((Fm(k)-Fm(k-1))/(Xfer(k)-Xfer(k-1)))*(nc-Xfer(k-1)));

        else

          F=FerIntc(nc);

        end     

        Vn(i,j)=kT*log(F/exp(nc));

    end

end

for i=ih:isub-1

    for j=1:Ky

        nc=(Ef(i,j)-Vc(i,j))/kT;

        if nc<=-10

          F=exp(nc);

        elseif nc<30

          k=1;

          while nc>Xfer(k)

              k=k+1;

          end

          F=Fm(k-1)+(((Fm(k)-Fm(k-1))/(Xfer(k)-Xfer(k-1)))*(nc-Xfer(k-1)));

        else

          F=FerIntc(nc);

        end     

        Vn(i,j)=kT*log(F/exp(nc))-DEc1+kT*(3/2)*log(m2/m1);

    end

end

for i=isub:Kx

    for j=1:Ky

        nc=(Ef(i,j)-Vc(i,j))/kT;

        if nc<=-10

          F=exp(nc);

        elseif nc<30

          k=1;

          while nc>Xfer(k)

              k=k+1;

          end

          F=Fm(k-1)+(((Fm(k)-Fm(k-1))/(Xfer(k)-Xfer(k-1)))*(nc-Xfer(k-1)));

        else

          F=FerIntc(nc);

        end     

        Vn(i,j)=kT*log(F/exp(nc))-DEc2+kT*(3/2)*log(m3/m1);

    end

end

function Psi=Poisson_D(Vg,Vs1,Vd1,Q)

%Επίλυση εξίσωσης Poisson. Στην είσοδο δίνονται οι 
% οριακές συνθήκες και ο πίνακας Q.

Globals;

Psi=zeros(Kx,Ky);

N=Kx*Ky;

b=zeros(N,1);

for i=1:Kx

    for j=1:Ky

        k=(i-1)*Ky+j;

        b(k)=-Q(i,j);

    end

end

L=Lmatrix_PNU;

%Συνοριακές συνθήκες
%Up
 [L,b]=DirP(L,b,0,0,Ygs,Yge,Vg);

 [L,b]=DirP(L,b,0,0,0,Ys,Vs1);

 [L,b]=DirP(L,b,0,0,Yd,Y,Vd1);

 [L,b]=Neu_D(L,b,0,0,Ys,Ygs,3);

 [L,b]=Neu_D(L,b,0,0,Yge,Yd,3);

%Down

 [L,b]=Neu_D(L,b,X,X,0,Y,4);

%Left

 [L,b]=Neu_D(L,b,0,X,0,0,1);

%Right

 [L,b]=Neu_D(L,b,0,X,Y,Y,2);

u=L\b;

for i=1:Kx

    for j=1:Ky

      k=(i-1)*Ky+j;

      Psi(i,j)=u(k);

  end

end

function L=Lmatrix_PNU;  %Δημιουργία πίνακα L για εξίσωση Poisson.

Globals;

N=Kx*Ky;

L=sparse(N,N);

for i=2:Kx-1

    for j=2:Ky-1

        k=(i-1)*Ky+j;

        a1=Ax(i+1)-Ax(i);

        a0=Ax(i)-Ax(i-1);

        b1=Ay(j+1)-Ay(j);

        b0=Ay(j)-Ay(j-1);

        L(k,k)=-((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)));

        L(k,k+1)=2/(b1*(b1+b0));

        L(k,k-1)=2/(b0*(b1+b0));

        L(k,k+Ky)=2/(a1*(a1+a0));

        L(k,k-Ky)=2/(a0*(a1+a0));

    end

end

i=ih-1;

for j=2:Ky-1

    k=(i-1)*Ky+j;

    a1=Ax(i+1)-Ax(i);

    a0=Ax(i)-Ax(i-1);

    L(k,k-Ky)=L(k,k-Ky)-((1/e1)*(e2-e1)/((a1+a0)^2));

    L(k,k+Ky)=L(k,k+Ky)+((1/e1)*(e2-e1)/((a1+a0)^2));

end

i=ih;

for j=2:Ky-1

    k=(i-1)*Ky+j;

    a1=Ax(i+1)-Ax(i);

    a0=Ax(i)-Ax(i-1);

    L(k,k-Ky)=L(k,k-Ky)-((1/e2)*(e2-e1)/((a1+a0)^2));

    L(k,k+Ky)=L(k,k+Ky)+((1/e2)*(e2-e1)/((a1+a0)^2));

end

function  [Lnew,bnew]=Neu_D(L,b,Xstart,Xend,Ystart,Yend,C)

% Εφαρμογή συνοριακής συνθήκης Neumann στον πίνακα L για μηδενική παράγωγο.  

Globals;

istart=Findij(Xstart,Ax);

iend=Findij(Xend,Ax);

jstart=Findij(Ystart,Ay);

jend=Findij(Yend,Ay);

Lnew=L;

bnew=b;

if C==1        %left
    for i=istart:iend

        k=(i-1)*Ky+jstart;

        Lnew(k,:)=0;

        Lnew(k,k)=3;

        Lnew(k,k+1)=-4;

        Lnew(k,k+2)=1;

        bnew(k)=0;

    end

elseif C==2    %right
    for i=istart:iend

        k=(i-1)*Ky+jstart;

        Lnew(k,:)=0;

        Lnew(k,k)=3;

        Lnew(k,k-1)=-4;

        Lnew(k,k-2)=1;

        bnew(k)=0;

    end

elseif C==3    %up
    for j=jstart:jend

        k=(istart-1)*Ky+j;

        Lnew(k,:)=0;

        Lnew(k,k)=3;

        Lnew(k,k+Kx)=-4;

        Lnew(k,k+2*Kx)=1;

        bnew(k)=0;

    end

elseif C==4    %down
    for j=jstart:jend

        k=(istart-1)*Ky+j;

        Lnew(k,:)=0;

        Lnew(k,k)=3;

        Lnew(k,k-Kx)=-4;

        Lnew (k,k-2*Kx)=1;

        bnew(k)=0;

    end

end

function [Lnew,bnew]=DirP(L,b,Xstart,Xend,Ystart,Yend,Vconst)

%Εφαρμογή συνοριακής συνθήκης Dirichlet 

Globals;

istart=Findij(Xstart,Ax);

iend=Findij(Xend,Ax);

jstart=Findij(Ystart,Ay);

jend=Findij(Yend,Ay);

Lnew=L;

bnew=b;

for i=istart:iend

   for j=jstart:jend

      k=(i-1)*Ky+j;

      Lnew(k,:)=0;

      Lnew(k,k)=1;  

      bnew(k)=Vconst;

   end

end

function [Vc,DEcm]=SubDEC(Vc)

%Εισαγωγή ασυνέχειας στη ζώνη αγωγιμότητας με αναφορά στο πάνω στρώμα 

Globals;

DEcm=zeros(Kx,Ky);

DEcm(1:ih-1,:)=0;

DEcm(ih:isub-1,:)=DEc1;

DEcm(isub:Kx,:)=DEc2;

Vc=Vc-DEcm;

function  Ef=Cont _SGNU(n,Vg,Vd,V,Vn,Efold)

%Επίλυση εξίσωσης συνεχείας με άγνωστο το Εf

Globals;

Ef=zeros(Kx,Ky);

N=Kx*Ky;

L=sparse(N,N);

b=zeros(N,1);

n=n./Co;

Vg=Vg/Vt;

Vd=Vd/Vt;

Axn=(Ax*(10^-9))/xo;

Ayn=(Ay*(10^-9))/xo;

[mobx,moby]=Mobility(Efold,V,n,Vn); 

%Ρεύμα στην επαφή Schottky

Arich=(m1*me*(q^3)*(kT^2))/(2*(pi^2)*(hbar^3));

for j=jgs:jge

    Jms(j)=Arich*(exp(Vg*Vt/kT)-1)*(exp(Fb/kT));

end

G=zeros(Kx,Ky); %1/(m^3*sec)
for i=1:Kx

    for j=1:Ky

       k=(i-1)*Ky+j;

       b(k)=G(i,j);

    end

end

for i=2:Kx-1

    for j=2:Ky-1

        %J(i+1/2)

        k=(i-1)*Ky+j;

        x=(V(i+1,j)-V(i,j))/kT;

        g=1/(1+exp(x/2));

        a1=Axn(i+1)-Axn(i);

        a0=Axn(i)-Axn(i-1);

        L(k,k)=L(k,k)-2*mobx(i,j)*((1-g)*n(i,j)+g*n(i+1,j))/(a1*(a1+a0));

        L(k,k+Ky)=2*mobx(i,j)*((1-g)*n(i,j)+g*n(i+1,j))/(a1*(a1+a0));

    end

end

for i=2:Kx-1

    for j=2:Ky-1

        %J(i-1/2)

        k=(i-1)*Ky+j;

        x=(V(i,j)-V(i-1,j))/kT;

        g=1/(1+exp(x/2));

        a1=Axn(i+1)-Axn(i);

        a0=Axn(i)-Axn(i-1);
        L(k,k)=L(k,k)-2*mobx(i-1,j)*((1-g)*n(i-1,j)+g*n(i,j))/(a0*(a1+a0));

        L(k,k-Ky)=2*mobx(i-1,j)*((1-g)*n(i-1,j)+g*n(i,j))/(a0*(a1+a0));
    end

 end

for i=2:Kx-1

    for j=2:Ky-1

        %J(j+1/2)

        k=(i-1)*Ky+j;

        x=(V(i,j+1)-V(i,j))/kT;

        g=1/(1+exp(x/2));

        b1=Ayn(j+1)-Ayn(j);

        b0=Ayn(j)-Ayn(j-1);

        L(k,k)=L(k,k)-2*moby(i,j)*((1-g)*n(i,j)+g*n(i,j+1))/(b1*(b1+b0));

        L(k,k+1)=2*moby(i,j)*((1-g)*n(i,j)+g*n(i,j+1))/(b1*(b1+b0));

    end

end

for i=2:Kx-1

    for j=2:Ky-1

        %J(j-1/2)

        k=(i-1)*Ky+j;

        x=(V(i,j)-V(i,j-1))/kT;

        g=1/(1+exp(x/2));

        b1=Ayn(j+1)-Ayn(j);

        b0=Ayn(j)-Ayn(j-1);

        L(k,k)=L(k,k)-2*moby(i,j-1)*((1-g)*n(i,j-1)+g*n(i,j))/(b0*(b1+b0));

        L(k,k-1)=2*moby(i,j-1)*((1-g)*n(i,j-1)+g*n(i,j))/(b0*(b1+b0));

    end

end

b=b*(xo^2)/(Co*Vt);

%Up

[L,b]=Neu_D(L,b,0,0,Ygs,Yge,3);

[L,b]=Neu_D(L,b,0,0,Ys,Ygs,3);

[L,b]=Neu_D(L,b,0,0,Yge,Yd,3);

[L,b]=DirP(L,b,0,0,0,Ys,0);

[L,b]=DirP(L,b,0,0,Yd,Y,Vd);

%Down

 [L,b]=Neu_D(L,b,X,X,0,Y,4);

%Left

 [L,b]=Neu_D(L,b,0,X,0,0,1);

%Right

[L,b]=Neu_D(L,b,0,X,Y,Y,2);

for i=2:Kx-1

    for j=2:Ky-1

        k=(i-1)*Ky+j;

        lmax=max(abs([L(k,k),L(k,k+1),L(k,k-1),L(k,k+Ky),L(k,k-Ky)]));

        L(k,k)=L(k,k)/lmax;

        L(k,k+1)=L(k,k+1)/lmax;

        L(k,k-1)=L(k,k-1)/lmax;

        L(k,k+Ky)=L(k,k+Ky)/lmax;

        L(k,k-Ky)=L(k,k-Ky)/lmax;

    end

end

u=L\b;

for i=1:Kx

    for j=1:Ky

      k=(i-1)*Ky+j;

      Ef(i,j)=u(k);

  end

end

Ef=Ef*Vt;

function [mobx,moby]=Mobility(Ef,V,n,Vn);

%Υπολογισμός κινητικότητας στα ενδιάμεσα σημεία του πλέγματος.
Globals;

mobx=zeros(Kx-1,Ky);

moby=zeros(Kx,Ky-1);
for i=1:ih-1

    for j=2:Ky-1

        DVx(i,j)=sqrt((((V(i+1,j)-V(i,j))/((Ax(i+1)-Ax(i))*(10^-9)))^2)+(((V(i,j+1)-V(i,j-1))/((Ay(j+1)-Ay(j-1))*(10^-9)))^2));
        mobx(i,j)=mob1*(1/sqrt(1+(mob1*DVx(i,j)/Vsat1)^2));

    end

    mobx(i,1)=mobx(i,2);

    mobx(i,Ky)=mobx(i,Ky-1);

end

for i=ih:isub-1

    for j=2:Ky-1

        DVx(i,j)=sqrt((((V(i+1,j)-V(i,j))/((Ax(i+1)-Ax(i))*(10^-9)))^2)+(((V(i,j+1)-V(i,j-1))/((Ay(j+1)-Ay(j-1))*(10^-9)))^2));
        mobx(i,j)=mob2*(1/sqrt(1+(mob2*DVx(i,j)/Vsat2)^2));

    end

    mobx(i,1)=mobx(i,2);

    mobx(i,Ky)=mobx(i,Ky-1);

end

for i=isub:Kx-1

    for j=2:Ky-1

        DVx(i,j)=sqrt((((V(i+1,j)-V(i,j))/((Ax(i+1)-Ax(i))*(10^-9)))^2)+(((V(i,j+1)-V(i,j-1))/((Ay(j+1)-Ay(j-1))*(10^-9)))^2));
        mobx(i,j)=mob3*(1/sqrt(1+(mob3*DVx(i,j)/Vsat3)^2));

    end

    mobx(i,1)=mobx(i,2);

    mobx(i,Ky)=mobx(i,Ky-1);

end
for j=1:Ky-1

    for i=2:ih-1

        DVy(i,j)=sqrt((((V(i+1,j)-V(i-1,j))/((Ax(i+1)-Ax(i-1))*(10^-9)))^2)+(((V(i,j+1)- V(i,j))/((Ay(j+1)-Ay(j))*(10^-9)))^2));
        moby(i,j)=mob1*(1/sqrt(1+(mob1*DVy(i,j)/Vsat1)^2));

    end

    for i=ih:isub-1

        DVy(i,j)=sqrt((((V(i+1,j)-V(i-1,j))/((Ax(i+1)-Ax(i-1))*(10^-9)))^2)+(((V(i,j+1)-V(i,j))/((Ay(j+1)-Ay(j))*(10^-9)))^2));
        moby(i,j)=mob2*(1/sqrt(1+(mob2*DVy(i,j)/Vsat2)^2));

    end

    for i=isub:Kx-1

        DVy(i,j)=sqrt((((V(i+1,j)-V(i-1,j))/((Ax(i+1)-Ax(i-1))*(10^-9)))^2)+(((V(i,j+1)-V(i,j))/((Ay(j+1)-Ay(j))*(10^-9)))^2));
        moby(i,j)=mob3*(1/sqrt(1+(mob3*DVy(i,j)/Vsat3)^2));

    end

    moby(1,j)=moby(2,j);

    moby(Kx,j)=moby(Kx-1,j);   

end

function [V,E]=Schro2D(Vo);

%Επίλυση δισδιάστατης εξίσωσης Schrödinger

Globals;

Vext=(Vo*q*(10^-18))/A;

for i=1:Kxq

    for j=1:Kyq

        Vnew(i,j)=Vext(i+iqstart-1,j+jqstart-1);

    end

end

L=Lmatrix_SNU(Vnew);

%Εφαρμογή συνοριακής συνθήκης

L=DirSNU(L,Vnew,0);

%Διόρθωση για μεταβολή του m*

L=LmcorrNU(L);

flag=0;

opts.disp=0;  

[V,Ed]=eigs(L,States,'SR',opts);

flag=1;

for i=1:States

     E(i)=Ed(i,i);

end

E=real(E);

[E,Index]=sort(E);

V=V(:,Index);

function L=Lmatrix_SNU(V)

%Δημιουργία πίνακα L

Globals;

n=Kxq*Kyq;

L=sparse(n,n);

ichstart=ih-iqstart+1;

ichstart=max(ichstart,2);

ichend=isub-iqstart+1;

for i=2:ichstart-1

    for j=2:Kyq-1

        k=(i-1)*Kyq+j;

        io=i+iqstart-1;

        jo=j+jqstart-1;

        a1=Ax(io+1)-Ax(io);

        a0=Ax(io)-Ax(io-1);

        b1=Ay(jo+1)-Ay(jo);

        b0=Ay(jo)-Ay(jo-1);

        L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m1)+V(i,j);

        L(k,k+1)=-2/(b1*(b1+b0))*(1/m1);

        L(k,k-1)=-2/(b0*(b1+b0))*(1/m1);

        L(k,k+Kyq)=-2/(a1*(a1+a0))*(1/m1);

        L(k,k-Kyq)=-2/(a0*(a1+a0))*(1/m1);

    end

end

for i=ichstart:ichend-1

    for j=2:Kyq-1

        k=(i-1)*Kyq+j;

        io=i+iqstart-1;

        jo=j+jqstart-1;

        a1=Ax(io+1)-Ax(io);

        a0=Ax(io)-Ax(io-1);

        b1=Ay(jo+1)-Ay(jo);

        b0=Ay(jo)-Ay(jo-1);

        L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m2)+V(i,j);

        L(k,k+1)=-2/(b1*(b1+b0))*(1/m2);

        L(k,k-1)=-2/(b0*(b1+b0))*(1/m2);

        L(k,k+Kyq)=-2/(a1*(a1+a0))*(1/m2);

        L(k,k-Kyq)=-2/(a0*(a1+a0))*(1/m2);

    end

end

for i=ichend:Kxq-1

    for j=2:Kyq-1

        k=(i-1)*Kyq+j;

        io=i+iqstart-1;

        jo=j+jqstart-1;

        a1=Ax(io+1)-Ax(io);

        a0=Ax(io)-Ax(io-1);

        b1=Ay(jo+1)-Ay(jo);

        b0=Ay(jo)-Ay(jo-1);

        L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m3)+V(i,j);

        L(k,k+1)=-2/(b1*(b1+b0))*(1/m3);

        L(k,k-1)=-2/(b0*(b1+b0))*(1/m3);

        L(k,k+Kyq)=-2/(a1*(a1+a0))*(1/m3);

        L(k,k-Kyq)=-2/(a0*(a1+a0))*(1/m3);

    end

end

function L=DirSNU(Lold,V,C)

%Συνοριακή συνθήκη για Ψ=0 

Globals;

istart=1;

iend=Kxq;

jstart=1;

jend=Kyq;              %use Kyq instead of Ky to solve inside box only

ihet=ih-iqstart+1;

ihet=max(ihet,2);

L=Lold;

   %left

    for i=istart+1:ihet-1 

        k=(i-1)*Kyq+jstart;

        io=i+iqstart-1;

        jo=jstart+jqstart-1;

        a1=Ax(io+1)-Ax(io);

        a0=Ax(io)-Ax(io-1);

        b1=Ay(jo+1)-Ay(jo);

        b0=b1;

        L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m1)+V(i,jstart);

        L(k,k+1)=-2/(b1*(b1+b0))*(1/m1);

        L(k,k+Kyq)=-2/(a1*(a1+a0))*(1/m1);

        L(k,k-Kyq)=-2/(a0*(a1+a0))*(1/m1);

    end

    for i=ihet:iend-1

        k=(i-1)*Ky+jstart;

        io=i+iqstart-1;

        jo=jstart+jqstart-1;

        a1=Ax(io+1)-Ax(io);

        a0=Ax(io)-Ax(io-1);

        b1=Ay(jo+1)-Ay(jo);

        b0=b1;

        L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m2)+V(i,jstart);

        L(k,k+1)=-2/(b1*(b1+b0))*(1/m2);

        L(k,k+Kyq)=-2/(a1*(a1+a0))*(1/m2);

        L(k,k-Kyq)=-2/(a0*(a1+a0))*(1/m2);

    end

  %right

    for i=istart+1:ihet-1

        k=(i-1)*Ky+jend;

        io=i+iqstart-1;

        jo=jend+jqstart-1;

        a1=Ax(io+1)-Ax(io);

        a0=Ax(io)-Ax(io-1);

        b0=Ay(jo)-Ay(jo-1);

        b1=b0;

        L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m1)+V(i,jend);

        L(k,k-1)=-2/(b0*(b1+b0))*(1/m1);

        L(k,k+Kyq)=-2/(a1*(a1+a0))*(1/m1);

        L(k,k-Kyq)=-2/(a0*(a1+a0))*(1/m1);

    end

    for i=ihet:iend-1

        k=(i-1)*Ky+jend;

        io=i+iqstart-1;

        jo=jend+jqstart-1;

        a1=Ax(io+1)-Ax(io);

        a0=Ax(io)-Ax(io-1);

        b0=Ay(jo)-Ay(jo-1);

        b1=b0;

        L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m2)+V(i,jend);

        L(k,k-1)=-2/(b0*(b1+b0))*(1/m2);

        L(k,k+Kyq)=-2/(a1*(a1+a0))*(1/m2);

        L(k,k-Kyq)=-2/(a0*(a1+a0))*(1/m2);

    end

   %up

    for j=jstart+1:jend-1

        k=(istart-1)*Ky+j;

        io=istart+iqstart-1;

        jo=j+jqstart-1;

        a0=Ax(io)-Ax(io-1);

        a1=a0;

        b1=Ay(jo+1)-Ay(jo);

        b0=Ay(jo)-Ay(jo-1);

        L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m1)+V(istart,j);

        L(k,k+1)=-2/(b1*(b1+b0))*(1/m1);

        L(k,k-1)=-2/(b0*(b1+b0))*(1/m1);

        L(k,k+Kyq)=-2/(a1*(a1+a0))*(1/m1);

    end

   %down

    for j=jstart+1:jend-1

        k=(iend-1)*Ky+j;

        io=iend+iqstart-1;

        jo=j+jqstart-1;

        a0=Ax(io)-Ax(io-1);

        a1=a0;

        b1=Ay(jo+1)-Ay(jo);

        b0=Ay(jo)-Ay(jo-1);

        L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m2)+V(iend,j);

        L(k,k+1)=-2/(b1*(b1+b0))*(1/m2);

        L(k,k-1)=-2/(b0*(b1+b0))*(1/m2);

        L(k,k-Kyq)=-2/(a0*(a1+a0))*(1/m2);

    end

    i=1;

    j=1;

    k=(i-1)*Ky+j;

    io=i+iqstart-1;

    jo=j+jqstart-1;

    a1=Ax(io+1)-Ax(io);

    a0=Ax(io)-Ax(io-1);

    b1=Ay(jo+1)-Ay(jo);

    b0=b1;

    L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m1)+V(i,j);

    L(k,k+1)=-2/(b1*(b1+b0))*(1/m1);

    L(k,k+Kyq)=-2/(a1*(a1+a0))*(1/m1); 

    i=1;

    j=jend;

    k=(i-1)*Ky+j;

    io=i+iqstart-1;

    jo=j+jqstart-1;

    a1=Ax(io+1)-Ax(io);

    a0=Ax(io)-Ax(io-1);

    b0=Ay(jo)-Ay(jo-1);

    b1=b0;

    L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m1)+V(i,j);

    L(k,k-1)=-2/(b0*(b1+b0))*(1/m1);

    L(k,k+Kyq)=-2/(a1*(a1+a0))*(1/m1);

    i=iend;

    j=1;

    k=(i-1)*Ky+j;

    io=i+iqstart-1;

    jo=j+jqstart-1;

    a0=Ax(io)-Ax(io-1);

    a1=a0;

    b1=Ay(jo+1)-Ay(jo);

    b0=b1;

    L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m2)+V(i,j);

    L(k,k+1)=-2/(b1*(b1+b0))*(1/m2);

    L(k,k-Kyq)=-2/(a0*(a1+a0))*(1/m2);

    i=iend;

    j=jend;

    k=(i-1)*Ky+j;

    io=i+iqstart-1;

    jo=j+jqstart-1;

    a0=Ax(io)-Ax(io-1);

    a1=a0;

    b0=Ay(jo)-Ay(jo-1);

    b1=b0;

    L(k,k)=((2/(a1*a0))+(2/(b1*b0)))*(1/m2)+V(i,j);

    L(k,k-1)=-2/(b0*(b1+b0))*(1/m2);

    L(k,k-Kyq)=-2/(a0*(a1+a0))*(1/m2);

function Lnew=LmcorrNU(L)

%Διόρθωση στον πίνακα L για μεταβλητή ενεργό μάζα
Globals;

Lnew=L;

ihet=ih-iqstart+1;

if ihet>2

 i=ihet-1;

 for j=1:Kyq

    k=(i-1)*Kyq+j;

    io=i+iqstart-1;

    a1=Ax(io+1)-Ax(io);

    a0=Ax(io)-Ax(io-1);

    Lnew(k,k-Kyq)=Lnew(k,k-Kyq)-((1/m1^2)*(m2-m1)/((a1+a0)^2));

    Lnew(k,k+Kyq)=Lnew(k,k+Kyq)+((1/m1^2)*(m2-m1)/((a1+a0)^2));

 end

 i=ihet;

 for j=1:Kyq

    k=(i-1)*Kyq+j;

    io=i+iqstart-1;

    a1=Ax(io+1)-Ax(io);

    a0=Ax(io)-Ax(io-1);

    Lnew(k,k-Kyq)=Lnew(k,k-Kyq)-((1/m2^2)*(m2-m1)/((a1+a0)^2));

    Lnew(k,k+Kyq)=Lnew(k,k+Kyq)+((1/m2^2)*(m2-m1)/((a1+a0)^2));

 end

end

function Qcl=QClassFer(Vs,Ef,Etop);

% Υπολογισμός κλασικής συνεισφοράς στη συγκέντρωση ηλεκτρονίων.

Globals;

Qcl=zeros(Kx,Ky);

load Fc-10_30.mat;

Xfer=-10:0.1:30;

  for i=1:iqstart-1 

     for j=1:Ky  
            Ec=Vs(i,j);

            nf=(Ef(i,j)-Ec)/kT;

            if nf<=-10

              Qcl(i,j)=exp(nf);

            elseif nf<30

              k=1;

              while nf>Xfer(k)

                k=k+1;

              end

              F=Fm(k-1)+(((Fm(k)-Fm(k-1))/(Xfer(k)-Xfer(k-1)))*(nf-Xfer(k-1)));

              Qcl(i,j)=F;

            else

              Qcl(i,j)=FerIntc(nf);

            end
     end

   end

  for i=iqstart:iqend

      for j=jqstart:jqend
            Ec=max(Etop(j),Vs(i,j));

            nf=(Ef(i,j)-Ec)/kT;

            if nf<-10

                Qcl(i,j)=exp(nf);

            elseif nf<=30

                k=1;

                while nf>Xfer(k)

                  k=k+1;

                end

                F=Fm(k-1)+(((Fm(k)-Fm(k-1))/(Xfer(k)-Xfer(k-1)))*(nf-Xfer(k-1)));

                Qcl(i,j)=F;

            else

               Qcl(i,j)=FerIntc(nf);

            end
      end

      for j=1:jqstart-1

        Ec=Vs(i,j);

        nf=(Ef(i,j)-Ec)/kT;

        if nf<-10

          Qcl(i,j)=exp(nf);

        elseif nf<=30

          k=1;

          while nf>Xfer(k)

              k=k+1;

          end

          F=Fm(k-1)+(((Fm(k)-Fm(k-1))/(Xfer(k)-Xfer(k-1)))*(nf-Xfer(k-1)));

          Qcl(i,j)=F;

        else

          Qcl(i,j)=FerIntc(nf);

        end     

      end

     for j=jqend+1:Ky

        Ec=Vs(i,j);

        nf=(Ef(i,j)-Ec)/kT;

        if nf<-10

          Qcl(i,j)=exp(nf);

        elseif nf<=30

          k=1;

          while nf>Xfer(k)

              k=k+1;

          end

          F=Fm(k-1)+(((Fm(k)-Fm(k-1))/(Xfer(k)-Xfer(k-1)))*(nf-Xfer(k-1)));

          Qcl(i,j)=F;

        else

          Qcl(i,j)=FerIntc(nf);

        end     

     end     

  end

  for i=iqend+1:Kx

     for j=1:Ky

        Ec=Vs(i,j);

        nf=(Ef(i,j)-Ec)/kT;

        if nf<-10

          Qcl(i,j)=exp(nf);

        elseif nf<=30

          k=1;

          while nf>Xfer(k)

              k=k+1;

          end

          F=Fm(k-1)+(((Fm(k)-Fm(k-1))/(Xfer(k)-Xfer(k-1)))*(nf-Xfer(k-1)));

          Qcl(i,j)=F;

        else

          Qcl(i,j)=FerIntc(nf);

        end     

     end

  end

% Μετατροπή σε V/nm2

 Qcl(1:ih-1,:)=-Qcl(1:ih-1,:)*(Nc3_1*(q/(eo*e1))*(10^-18));

 Qcl(ih:isub-1,:)=-Qcl(ih:isub-1,:)*(Nc3_2*(q/(eo*e2))*(10^-18));

 Qcl(isub:Kx,:)=-Qcl(isub:Kx,:)*(Nc3_3*(q/(eo*e2))*(10^-18));

function In=FerIntc(nf)

%Υπολογισμός ολοκληρώματος F1/2

Fun=inline('((x).^(1/2))./(1+exp((x-y)))','x','y');

I=quad(Fun,10^-10 ,10^6,10^-8,0,nf);

In=I*2/sqrt(pi);

function [Q,S]=Qquantum(Eigf,E,Etop,Ef);

%Υπολογισμός κβαντικής συνεισφοράς στη συγκέντρωση ηλεκτρονίων.

Globals;

Q=zeros(Kx,Ky);

Wave=zeros(Kxq,Kyq,States);

  S=1;

  while (E(S)<max(Etop))&(S<States)

     Psid=zeros(Kxq,Kyq);

     for i=1:Kxq

        for j=1:Kyq

           k=(i-1)*Kyq+j;

           Psid(i,j)=Eigf(k,S);

       end

     end

    Psi=Psid;

     %Κανονικοποίηση κυματοσυνάρτησης
     In=trapz(Ay,trapz(Ax(iqstart:iqend),abs(Psi).^2,1));
     Psi=(1/sqrt(In))*Psi;

     Qqm=QMCharge2Ap(Psi,E(S),Ef,Etop);

     Wave(:,:,S)=Psi;

     Q=Q+Qqm;

     S=S+1;

  end

function Q=QMCharge2Ap(Psi,Energy,Ef,Etop);

%Υπολογισμός συγκέντρωσης ηλεκτρονίων σε μία στάθμη Energy

Globals;

Xfer=-20:0.25:30;

Yfer=0:0.25:40;

load Fm50_40q3.mat; %Πίνακας με τιμές της F-1/2 -20<nf<30, 0<ntop<40 
Q=zeros(Kx,Ky);

N1=Nc1*sqrt(m1*q*kT);

N2=Nc1*sqrt(m2*q*kT);

N3=Nc1*sqrt(m3*q*kT);
for i=iqstart:iqend

 for j=jqstart:jqend

       nf=(Ef(i,j)-Energy)/kT;

       nx=round((nf+20)*4)+1;       

       nfmat(i,j)=nf;

       ntop=(Etop(j)-Energy)/kT;

       ny=round(ntop*4)+1;

       ntopmat(i,j)=ntop;

       if ntop>0         

         if (nf>=30)|(nf<=-20)|(ntop<=0)|(ntop>=40) 

            FI=FerIntq(nf,ntop);   
         else

            kf=max(nx-2,1);

            while nf>Xfer(kf)

              kf=kf+1;

            end

            kt=max(ny-2,1);

            while ntop>Yfer(kt)

              kt=kt+1;

            end

            lx=(nf-Xfer(kf-1))/(Xfer(kf)-Xfer(kf-1));

            ly=(ntop-Yfer(kt-1))/(Yfer(kt)-Yfer(kt-1));

            FI=(1-ly)*(1-lx)*Fm40_40(kf-1,kt-1)+(1-ly)*lx*Fm40_40(kf,kt-1)+ly*(1-lx)*Fm40_40(kf-1,kt)+ly*lx*Fm40_40(kf,kt);
         end

         Q(i,j)=FI*(abs(Psi(i-iqstart+1,j-jqstart+1)))^2;

      end

   end            

 end

 Q(1:ih-1,:)=-N1*Q(1:ih-1,:)*(q/(eo*e1)); 

 Q(ih:isub-1,:)=-N2*Q(ih:isub-1,:)*(q/(eo*e2)); 

 Q(isub:Kx,:)=-N3*Q(isub:Kx,:)*(q/(eo*e2));   

function In=FerIntq(nf,ntop)

%Υπολογισμός ολοκληρώματος F-1/2

Fun=inline('((x).^(-1/2))./(1+exp(x-y))','x','y');

In=quad(Fun,10^-18,ntop,10^-10,0,nf);

function  [Jx,Jy,Vx,Vy,Vmag,Ex,Ey,divJ,Ratio]= JCurrNU(V,ne,Ef,Vn);

% Υπολογισμός πυκνότητας ρεύματος και ηλεκτρικού πεδίου 
% σε ενδιάμεσα σημεία πλέγματος 

Globals;

Jx=zeros(Kx,Ky);

Jy=zeros(Kx,Ky);

Ex=zeros(Kx,Ky);

Ey=zeros(Kx,Ky);

Vx=zeros(Kx,Ky);

Vy=zeros(Kx,Ky);

[mobx,moby]=Mobility(Ef,V,ne,Vn);

for i=1:Kx-1

  for j=1:Ky

     x=(V(i+1,j)-V(i,j))/kT;

     g=1/(1+exp(x/2));

     nh=(1-g)*ne(i,j)+g*ne(i+1,j);

     Jx(i,j)=q*mobx(i,j)*nh*(Ef(i+1,j)-Ef(i,j))/((Ax(i+1)-Ax(i))*(10^-9));

     Vx(i,j)=mobx(i,j)*(Ef(i+1,j)-Ef(i,j))/((Ax(i+1)-Ax(i))*(10^-9));

     Ex(i,j)=(V(i+1,j)-V(i,j))/((Ax(i+1)-Ax(i))*(10^-9));

  end

end

for i=1:Kx

  for j=1:Ky-1

     x=(V(i,j+1)-V(i,j))/kT;

     g=1/(1+exp(x/2));

     nh=(1-g)*ne(i,j)+g*ne(i,j+1);

     Jy(i,j)=q*moby(i,j)*nh*(Ef(i,j+1)-Ef(i,j))/((Ay(j+1)-Ay(j))*(10^-9));

     Vy(i,j)=moby(i,j)*(Ef(i,j+1)-Ef(i,j))/((Ay(j+1)-Ay(j))*(10^-9));

     Ey(i,j)=(V(i,j+1)-V(i,j))/((Ay(j+1)-Ay(j))*(10^-9));

  end

end

%Έλεγχος ακρίβειας λύσης

divJ=zeros(Kx,Ky);

Ratio=zeros(Kx,Ky);

for i=2:Kx-1

    for j=2:Ky-1

        a1=Ax(i+1)-Ax(i);

        a0=Ax(i)-Ax(i-1);

        b1=Ay(j+1)-Ay(j);

        b0=Ay(j)-Ay(j-1);

        Dx=((a1+a0)/2)*(10^-9);

        Dy=((b1+b0)/2)*(10^-9);

        divJ(i,j)=((Jx(i,j)-Jx(i-1,j))/Dx)+((Jy(i,j)-Jy(i,j-1))/Dy);

        Ratio(i,j)=-((Jx(i,j)-Jx(i-1,j))/Dx)/((Jy(i,j)-Jy(i,j-1))/Dy);

        Vmag(i,j)=sqrt((Vx(i,j)^2)+(Vy(i,j)^2));

    end

end

function [Jx,Jy,Jxdr,Jydr,Jxdif,Jydif,divJ,Ratio] = JDDNU(V,ne,Ef,Vn);
%Πυκνότητα ρεύματος από εξίσωση ολίσθησης-διάχυσης

Globals;

Jx=zeros(Kx,Ky);

Jy=zeros(Kx,Ky);

Jxdr=zeros(Kx,Ky);

Jydr=zeros(Kx,Ky);

Jxdif=zeros(Kx,Ky);

Jydif=zeros(Kx,Ky);

Ex=zeros(Kx,Ky);

Ey=zeros(Kx,Ky);

Vx=zeros(Kx,Ky);

Vy=zeros(Kx,Ky);

[mobx,moby]=Mobility(Ef,V,ne,Vn);

V=V+Vn;

for i=1:Kx-1

  for j=1:Ky

     xi=(V(i+1,j)-V(i,j))/kT;

     g=1/(1+exp(xi/2));

     nhalf=g*ne(i+1,j)+(1-g)*ne(i,j);

     Jxdr(i,j)=-(q*mobx(i,j)*nhalf*(V(i+1,j)-V(i,j))/((Ax(i+1)-Ax(i))*(10^-9)));

     Jxdif(i,j)=(q*kT*mobx(i,j)*(ne(i+1,j)-ne(i,j))/((Ax(i+1)-Ax(i))*(10^-9)));

     Vx(i,j)=mobx(i,j)*(Ef(i+1,j)-Ef(i,j))/((Ax(i+1)-Ax(i))*(10^-9));

     Ex(i,j)=(V(i+1,j)-V(i,j))/((Ax(i+1)-Ax(i))*(10^-9));

  end

end

Jx=Jxdr+Jxdif;

for i=1:Kx

  for j=1:Ky-1

     xj=(V(i,j+1)-V(i,j))/kT;

     g=1/(1+exp(xj/2));

     nhalf=g*ne(i,j+1)+(1-g)*ne(i,j);

     Jydr(i,j)=-(q*moby(i,j)*nhalf*(V(i,j+1)-V(i,j))/((Ay(j+1)-Ay(j))*(10^-9)));

     Jydif(i,j)=(q*kT*moby(i,j)*(ne(i,j+1)-ne(i,j))/((Ay(j+1)-Ay(j))*(10^-9)));

     Vy(i,j)=moby(i,j)*(Ef(i,j+1)-Ef(i,j))/((Ay(j+1)-Ay(j))*(10^-9));

     Ey(i,j)=(V(i,j+1)-V(i,j))/((Ay(j+1)-Ay(j))*(10^-9));

  end

end

Jy=Jydr+Jydif;

%Έλεγχος ακρίβειας λύσης 
divJ=zeros(Kx,Ky);

Ratio=zeros(Kx,Ky);

for i=2:Kx-1

    for j=2:Ky-1

        a1=Ax(i+1)-Ax(i);

        a0=Ax(i)-Ax(i-1);

        b1=Ay(j+1)-Ay(j);

        b0=Ay(j)-Ay(j-1);

        Dx=((a1+a0)/2)*(10^-9);

        Dy=((b1+b0)/2)*(10^-9);

        divJ(i,j)=((Jx(i,j)-Jx(i-1,j))/Dx)+((Jy(i,j)-Jy(i,j-1))/Dy);

        Ratio(i,j)=-((Jx(i,j)-Jx(i-1,j))/Dx)/((Jy(i,j)-Jy(i,j-1))/Dy);

    end

end
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