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Neste trabalho, é descrito um modelo eletrostatico para o cdlculo do perfil da banda de condugao em
heteroestruturas semicondutoras. Procedimentos numéricos simples abordados em cursos de Fisica
Computacional sao utilizados para descrever algumas caracteristicas de estruturas semicondutoras
como a forma da banda de condugao quando dois materiais diferentes sao unidos.

In this work, we describe the use of physical concepts in the development of a electrical model for
explain the behavior of semiconductor junctions. General numerical procedures used in Computa-
tional Physics courses are applied to semiconductor structures in order to describe some aspects of
charge distribution in the conduction band of an heterostructure.

I Introducao

Apds a invencao do transistor em 1948 [1], a pesquisa
em semicondutores foi uma das areas da Fisica que mais
se desenvolveram. Na década de 70 o conceito de hete-
roestrutura, ou seja, a uniao de materiais diferentes deu
outro grande impulso & Fisica mas de um modo ge-
ral, influenciando nao somente a area de semiconduto-
res. O grande desenvolvimento das heteroestruturas se
deve a facilidade de controle das propriedades elétricas
e Opticas em consequencia da flexibilidade da estrutura
das bandas [2, 3].

O desenvolvimento dos dispositivos eletronicos ba-
seados em heteroestruturas alcancou seu atual estagio
de sofisticacao, em grande parte, gracas a uniao en-
tre experimentos reais e experimentos computacionais
(simulagdes). Simula¢des numéricas dos comportamen-
tos elétrico e Optico de dispositivos semicondutores
constituem-se em uma ferramenta muito util para o es-
tudo dos fenomenos fisicos que se relacionam com as
propriedades destes dispositivos, uma vez que a de-
terminacao da resposta de um sistema semicondutor
a aplicacdo de uma excitagdo externa (por exemplo,
campo elétrico) pode ser comparada com resultados ex-
perimentais. A descricao de uma situagao experimental
especifica através de métodos numéricos pode ser algo
complicado, dependendo basicamente da complexidade
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do sistema estudado e da exatidao do modelo tedrico
usado. Por outro lado, o processo de implementacao
do modelo tedrico na descricao de um dado sistema é
um exercicio rico em conceitos fisicos e principalmente,
permite a aplicacao deles em situacoes praticas.

Para falarmos de juncoes semicondutoras ou de um
modo geral, de semicondutores, necessitamos de um
passo anterior que é o conhecimento do conceito de
bandas de energia dos materiais: consideremos um sis-
tema de dois atomos, os quais estao separados por uma
distancia muito maior que o raio de cada um deles. To-
dos os niveis eletronicos deste sistema sao duplamente
degenerados com relacao a troca de particulas. Por
exemplo, um elétron que estd no nivel 1s de um destes
atomos também pode ocupar o nivel 1s do outro atomo:
ha duas funcoes de ondas distintas com a mesma ener-
gia, ou degenerescéncia dupla. Em seguida, aproxi-
mando os atomos progressivamente nao é mais possivel
desprezar a interacao entre eles: a degenerescéncia é
quebrada e assim aparecem dois niveis com autofuncoes
e energias distintas.

A extensao deste raciocinio é imediata: num sistema
de trés atomos todos os niveis sao triplamente degene-
rados, com quatro atomos os niveis apresentam degene-
rescéncia de ordem quatro, e assim por diante. Se con-
siderarmos n atomos proximos, cada nivel atomico sera
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expandido em n niveis distintos. Como consequiéncia do
grande nuimero de dtomos presentes em um cristal (n
~10?3) e do arranjo periédico destes dtomos formando
a rede cristalina, os estados energéticos que descrevem
o cristal se organizam de forma peculiar através do sur-
gimento de faixas continuas destes estados, porém limi-
tadas e separadas uma das outras por faixas de energias
proibidas. As faixas de energias permitidas sao as cha-
madas bandas de energia.

Na figura 1 temos a representacao esquematica da
discussao acima. Note que entre as faixas de estados
permitidos existe um intervalo sem estados eletronicos,
chamado de “gap” (intervalo proibido) de energia.
Dessa forma podemos caracterizar, a grosso modo, os
diferentes materiais em condutores (se nao ha gap ou
se é muito pequeno) e isolantes (se o gap é grande). Os
semicondutores apresentam gaps com energias da or-
dem de alguns eV, apresentando tanto caracteristicas de
condutores como de isolantes, em fun¢ao de parametros
externos (temperatura, campo elétrico, etc).

, Bandas de
i energia

gap Niveis
discretos

Energia

Distancia interatomica

Figura 1. Conforme os dtomos se aproximam, a degene-
rescéncia dos niveis atomicos é quebrada e as energias sdo
distribuidas em um numero de niveis igual ao numero de
atomos do sistema. Note que as bandas de energia assim
formadas podem se cruzar, e se estes niveis estiverem ocu-
pados, teremos um sélido com comportamento metalico.

Neste trabalho, usaremos simulag¢does numéricas
para a determinacao do perfil da banda de conducao
caracteristico de duas estruturas semicondutoras:
a primeira é formada por um semicondutor uni-
forme (GaAs) e a outra, uma heteroestrutura
(GaAs/AlGaAs). Nas secbes 2 e 3, discutiremos como
resolver o problema do calculo do perfil da banda de
conducao utilizando conceitos fundamentais como a
equacao de Poisson. Na secao 4, serao discutidos os
métodos numéricos empregados e a implementac¢ao dos
calculos. Finalmente, serao apresentados os resultados
e discussoes juntamente com a conclusao.
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II Modelo eletrostatico para a
distribuicao de cargas

Para desenvolver nosso modelo, temos que escolher as
quantidades fisicas que sao importantes para a des-
cricao do potencial elétrico numa estrutura semicon-
dutora. Neste trabalho trataremos apenas a banda de
condugao, uma vez que consideracoes e idéias analogas
podem ser igualmente aplicadas & banda de valencia.
Quando falamos em um dispositivo eletronico, necessa-
riamente temos que considerar a existéncia de contatos
elétricos que permitam a ligacao do material semicon-
dutor que constitui o dispositivo com o mundo externo,
como por exemplo um circuito experimental para a de-
terminacgao das propriedades eletronicas do semicondu-
tor. FEstes contatos sao geralmente construidos com
filmes metdlicos depositados sobre o semicondutor[5].
Dois tipos basicos de contatos podem ser utilizados [1]:
os contatos ohmicos ou lineares e os contatos retificado-
res (contatos Schottky). Vamos considerar o caso sim-
ples de um contato metal-semicondutor (MS) do tipo
retificador, no qual o semicondutor é uniforme (figura
2). Para a descri¢do de um sistema no qual existem
cargas, um caminho possivel é a utilizacao da equagao
de Poisson:

d*®(z)  p ]

dl‘z - ( )

onde ® é o potencial eletrostatico, e p a densidade

de cargas distribuidas no sistema e g5 é a constante

dielétrica. E razoével tratar apenas uma direcao por-

que o campo elétrico sob o metal do contato elétrico é

uniforme e perpendicular & superficie [4]. Neste traba-

lho assumiremos que os semicondutores sao do tipo n,
ou seja, os portadores de carga sao os elétrons.

Na figura 2 estd o diagrama da evolucao das bandas
de energia no espacgo real (energia x distancia) para
uma juncao MS no caso de um contato retificador.
Quando nao estdo em contato (figura 2a), as bandas
sao planas e cada material possui um potencial quimico
bem definido; colocados em contato, tem inicio um pro-
cesso de busca de equilibrio (situagao na qual o nivel de
Fermi é continuo através de toda a estrutura) através
da troca de particulas entre os dois materiais. Se as
particulas trocadas nao tivessem cargas, nada ocorreria
com as bandas de conducao dos dois materiais. Como
os elétrons possuem carga, a separacao espacial entre
eles produz um campo elétrico que curva as bandas (fi-
gura 2b) criando uma regido desprovida de elétrons,
conhecida como regiao de deplecao.

Para que a equagdo de Poisson descreva o perfil (em
energia) da banda de condugdo, precisamos estabelecer
uma relacao entre a energia dos elétrons na banda de
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conducdo (F;) e o potencial ®(x). Note que o poten-
cial varia com a posi¢ao, o que implica numa corres-
pondente variacao da energia eletronica na banda de
conducao (figura 2b):

E.z)=FEr —q®(x) (2)

com ¢ sendo a carga elementar e Ep o nivel de Fermi.
Continuando, devemos agora determinar qual é a den-
sidade de carga p (= p(#), por unidade de volume), a
qual é composta por elétrons na banda de conducao e
pela carga dos doadores ionizados. As concentracoes
de portadores sao determinadas normalmente através
da estatistica de Fermi-Dirac (ou Boltzmann); no nosso
caso porém, a analise é mais complicada porque a ener-
gia eletronica depende da posicao, como mencionado
acima. Assumimos que o semicondutor é do tipo n
e assim, a distribuicao de elétrons livres na banda de
conducao é dada por [6]:

()= | (B (B, 2)dE (3)

Ec
onde g(F,z) é a densidade de estados e f(E, ) é a
bem conhecida funcdo de ocupacdo de Fermi-Dirac (na
referéncia [7] é dada uma derivagdo completa da dis-
tribui¢ao de Fermi-Dirac e sao analisados varios casos
limites interessantes para ambas ¢(F) e f(E)).

Metal Semicondutor
] 1 q q‘(DB= )
E. q(o -«
Qv || | ST
Ha EF Regido de :
B, deplegao gap .
E— :
. i i E
Metal  Semic. x=01 X=o0i
£
@ (b)
disténcia (x) Figura 2

Figura 2. (a) metal e semicondutor como sistemas sepa-
rados; (b) quando estes dois sistemas sdo unidos, a troca
de cargas entre os dois curva as bandas de energia préximo
a interface. Somente as bandas do semicondutor se cur-
vam, a principio, porque o campo elétrico gerado pela troca
de cargas nao consegue penetrar no metal, sendo blindado
pela grande nimero de elétrons no metal. Note que esta-
mos trabalhando com um diagrama de energia em fungdo da
distancia. Neste esquema, ®p é a altura da barreira Schot-
tky, ®,, é a fungao trabalho do metal e y é a eletroafinidade
do semicondutor.

Computando a carga liquida, devemos considerar
também os atomos doadores! que estio ionizados apre-
sentando, portanto, carga diferente de zero. Assumire-
mos ainda, que os doadores estao distribuidos unifor-
memente através de toda a estrutura. Na secao 3 sera
discutida a utilizagao de dopagem nao uniforme em he-
teroestruturas, um procedimento usual na construcao
de dispositivos semicondutores o qual busca otimizar
algumas das propriedades destes.

Com esta contribuicao, consideramos todas as fon-
tes de carga no nosso sistema [8] e finalmente podemos
escrever a equacao de Poisson, completa:

Po(x)  plxr) ¢
e T s - [n(x) = NF] (4)

N;’ representando o nimero de doadores ionizados.

Esta é a forma geral para a equagao de Poisson numa
estrutura semicondutora, seja formada por camadas de
semicondutores diferentes ou nao?. Temos ainda um
ponto a considerar: matematicamente, para a solucao
de uma equagao diferencial de segunda ordem necessi-
tamos de duas condi¢des iniciais para iniciar os calculos,
como o potencial e sua derivada (campo elétrico num
dado ponto); por outro lado, como a equacdo (4) estd
acoplada a uma situacao fisica real, existem condicoes
de contorno que devem ser satisfeitas. Na interface MS
(z = 0), o potencial ®(x) tem um valor bem determi-
nado, dado pela altura da barreira Schottky ®p (figura
2). No interior do semicondutor (¥ = o0), a neutra-
lidade de carga deve existir e assim o campo elétrico
deve ser nulo. Portanto, as duas condi¢oes de contorno
para nosso problema sao:

Sz = 0)=2op (5)

Sl ®

Note que (5) e (6) ndo coexistem no mesmo ponto do
eixo # (veja figura 2) o que néo nos impede de utilizé-las
como “condi¢oes iniciais”. Isto ficard mais claro quando
desenvolvermos o método numérico para a solucao da
equacao de Poisson.

Y Doadores sio dtomos de impurezas colocados intencionalmente em wm cristal semicondutor com o objetivo de trazer o nivel de
Fermi prézimo d banda de condugdo, fornecendo elétroms ewtras ao semicondutor. Veja por exemplo, as referéncias [2], [4] ou [6].

2Jsto é vdlido desde que nio existam descontinuidades nas bandas de condugdo e valéncia. FEstas descontinuidades causam o apa-
recimento de pogos de potencial que confinam portadores e a grosso modo, mudam localmente a dimensionalidade do gds eletrénico

confinado.
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IIT Juncao metal-semicondutor
com uma heteroestrutura

Inicialmente precisamos definir uma heteroestrutura se-
micondutora: é a uniao entre dois semicondutores dife-
rentes, basicamente. Na figura 3 temos um esquema do
diagrama de bandas de energia para dois semiconduto-
res (de gaps diferentes) isolados (a) e para uma juncéo
em equilibrio (b). Dois efeitos devem ser considerados
quando os semicondutores sao colocados em contato:
como tém gaps diferentes, a jun¢ao originara uma des-
continuidade (AFE,) nos perfis das bandas de condug¢io
e de valéncia ao longo da dire¢do z; particulas (por-
tadores) migram de um para outro material até que
a condi¢ao de equilibrio seja alcancada com o curva-
mento das bandas na regido da interface (note aqui a
semelhanga com a jun¢do MS). Assim, na interface, te-
mos:

Ecy = FEcs — AE¢, (7)

com Fo1 e Feoo representando o perfil da banda de
conducao para os materiais de cada lado da interface
( = Zinter). Considerando contatos elétricos nesta es-
trutura, o perfil do potencial desde a interface com o
metal até o interior do semicondutor é semelhante ao
apresentado na figura 3c. Toda a discussao sobre a
equacao de Poisson continua valida para cada parte
da heteroestrutura: nossa tarefa agora é acoplar as
solugbes da equagao de Poisson na interface (£ = snzer)
através das condigoes de contorno para o potencial e
para o campo elétrico. Os potenciais e suas derivadas,
para cada lado da juncao, estao relacionados de acordo

CcOoIm:
o, = O_+AD (8)
d®, d%_
o dr = £_ dx + Ginter (9)
com
AFE,
Ad =
q

Os subscritos +,— indicam os lados esquerdo e di-
reito da interface e oy, € a densidade de carga su-
perficial acumulada na interface. A primeira condicao
(equacao (8)) diz respeito a continuidade do potencial,
enquanto que a segunda (equacdo (9)) estabelece que
o campo elétrico na interface é descontinuo se houver
acumulacao de carga na regiao da interface. Nés consi-
deraremos o caso em que O;nter ¢ nulo, para simplificar
a utilizacdo da condicdo de contorno (9). De maneira
geral, oipter N80 é nulo (ver secdo 4) e nesta regido
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ocorre quantizacao do movimento eletronico na direcao
de crescimento da estrutura (dire¢do x, na figura 3).
Esse assunto, muito rico em conceitos fisicos, serd dis-
cutido futuramente.

EL ..........

_______________________ B, te . (3)
. Rl
E, — .'AEV Ev

energia
i
i
~
o
—

distancia (x)

X
spacer

Figura 3
Figura 3. (a) dois semicondutores separados, caracterizados
pelo seus respectivos potenciais quimicos e energia dos gaps;
(b) quando unidos, ocorre troca de cargas e o sistema cami-
nha para a situagdo onde hd um potencial quimico médio;
(c) jungao metal-heteroestrutura.

Como ja citado, nossos calculos consideram que a
dopagem das estruturas é uniforme. Entretanto, é in-
teressante notar que em dispositivos como o apresen-
tado esquematicamente na figura 3c, faz-se uso de do-
pagem nao uniforme para incrementar algumas propri-
edades destas estruturas. O movimento de cargas pa-
ralelo & interface entre os dois semicondutores (figura
3¢) é quase livre, sendo limitado em parte pelo espa-
lhamento coulombiano (interagio entre os dtomos doa-
dores ionizados e os elétrons) e pelo espalhamento por
fonons [6]. Para diminuir o espalhamento coulombiano,
temos que separar as cargas positivas (doadores ioni-
zados) das negativas (elétrons), colocando os doadores
a uma distancia apropriada da interface: para isto, é
incluida no semicondutor de maior gap uma camada
espagadora ndo dopada (regido delimitada por 2 pacer
na figura 3c): os elétrons da regiao < #,pqcer dopada,
sao transferidos para a interface e ficam separados espa-
cialmente dos doadores ionizados por um distancia igual
a Tinter—Lspacer (alternativamente, pode-se incluir uma
camada dopada no semicondutor de gap maior nao do-
pado). Com a inclusdo desta barreira espacial, o es-
palhamento coulombiano pode ser praticamente elimi-
nado e a mobilidade eletronica aumenta significativa-
mente [10]. A largura da camada espacadora deve ser
cuidadosamente determinada, pois se for muito grande
torna-se dificil a passagem de elétrons da regiao doa-
dora para a interface. Para os nossos calculos a inclusao
da camada nao dopada pode ser facilmente realizada
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se dividirmos o semicondutor de gap maior em duas
regides que sao identicas, diferindo apenas pela dopa-
gem. Assim para levar em conta a camada nao dopada,
a equagao de Poisson deve considerar a dopagem nula
8€ Tspacer < T < Tinter-

IV Solucao da equacgao de Pois-
son

Construido o modelo, temos que implementa-lo com-
putacionalmente visto que a solugao analitica para a
equacao de Poisson neste sistema somente pode ser re-
alizada em alguns casos limites (por exemplo, quando
usamos a distribui¢do de Boltzmann). Uma prética co-
mum quando da soluc¢ao de equacoes que descrevem
sistemas fisicos é tornar adimensionais todas as quan-
tidades envolvidas nos calculos evitando assim, erros
numéricos quando sao tratadas constantes infinitesi-
mais como a constante de Planck [9]. Vamos reescre-
ver a equagao (4) numa forma mais conveniente (ver
equagao (2)), definindo:

u($) _ EF _ka(x) — qq];;x) (10)

A substitui¢ao da equagio (10) na equagao de Pois-
son (equagdo 4) fornece:

kT [ d*u q

" (@) = [n(e,u) = NF ()] (11)
Da mesma forma, as condi¢des de contorno nas in-

terfaces (eqs. (5), (6), (8) € (9)) devem ser reescritas

aplicando-se as mesmas transformacoes:

q®p
ulx =0) = T (12)

d*u u(r 4+ Az) — 2u(z) + u(z — Az)

g(cte) |du(x
u(o0) = (kT)’ [ d(x )] =0 (13)
_ qgAD
uy = u_ + T (14)
duy  du_
G T dr (15)

considerando, por simplicidade que

ef mer (16)

(a igualdade entre as constantes dielétricas ¢é
razoavel para sistemas GaAs/AlGaAs, como o que serd
tratado aqui [10]).

Nosso problema reduziu-se a resolver a equagao (11)
por um método numérico qualquer. Entretanto, para
otimizar os procedimentos numéricos ao maximo pode-
mos escolher mais cuidadosamente aquele a ser usado.
Novamente sera tratado o caso de um contato MS no
inicio e depois a discussao serd estendida a uma hete-
roestrutura.

Um método interessante é o das diferencas finitas:
vamos discretizar o problema, ou seja, montar uma
grade de valores para a funcdo u(z), desde a interface
MS até um ponto no interior do semicondutor, e com
espacamento dado por Ax. Nao conhecemos os valores
intermedidrios de u(x) e por isso temos que usar um
procedimento pelo qual, partindo de uma das condigoes
de contorno, o ponto imediatamente seguinte seja cal-
culado, e assim por diante. Usando uma expansao em
série de Taylor, a derivada de segunda ordem presente
na equacdo (11) pode ser colocada em termos das dife-
rencas entre os valores da fun¢ao u(z), espagados por

Ax:

dz? ~

e assim, a equagao (11) fica:

w(x + Az) — 2u(z) + u(x — Az)

s (17)

= 2 [n(e,u) - N} (u)] (18)

Azx?

5

A discretizacdo da equagao diferencial (11) deu origem a um sistema de N equagdes acopladas, que podem ser

representadas como uma matriz. Para ilustragao, vamos considerar N = 5:

=  Umetal/semic
2

p( )Al‘z

€s

€s
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ou

10 0 0 0
1 -2 1 0 0
0 1 -2 1 0
0 0 1 -2 1
0 0 0 0 1

onde Upmetaijsemic © Uoo TE€Presentam os potenciais na
interface MS e no infinito, respectivamente.

Note que a matriz estd colocada numa forma tri-
diagonal, na qual somente trés diagonais nao sao nu-
las. Matrizes deste tipo podem ser resolvidas eficien-
temente, usando-se métodos compactos como o da eli-
minagao de Gauss (no caso de equagdes lineares) ou,
por exemplo, o método Newton para sistemas nao line-
ares. Em nosso caso, as equacoes sao todas nao lineares,
uma vez que a densidade de carga depende do poten-
cial (veja equagao (11)) e somente um método iterativo,
que a cada iteracao atualiza todas as quantidades en-
volvidas no problema em funcao do resultado final do
passo anterior, pode fornecer resultados corretos. No
apendice A estd resumida a idéia do método de Newton
quando aplicado na resolucao de sistemas de equagoes.

Novamente, todo o desenvolvimento acima perma-
nece valido no caso de uma heteroestrutura. A tnica
diferenca € a inclusao de uma interface na regiao do se-
micondutor. Isto pode ser feito de varios modos, como
por exemplo, incluir a descontinuidade das bandas di-
retamente na discretizacao da equacao de Poisson, tor-
nando o modelo mais compacto, e ligeiramente mais
dificil para a implementacao. No nosso caso, foi ado-
tada uma forma mais direta para resolver o problema da
interface, mas que consome mais tempo: o sistema foi
separado em dois outros, cada um abrangendo um semi-
condutor diferente (veja a figura 3). Dessa forma, pode-
mos igualmente aplicar o método de discretizacao para
as duas camadas e impor que o potencial em x = x;pter
para ambas seja coerente com as condi¢des (14) e (15).

O procedimento geral para o calculo pode ser assim
resumido:

1 fixamos a temperatura do sistema e o valor da
altura da barreira Schottky, a largura das cama-
das e a dopagem da estrutura (Nj}); em seguida
calculamos através da equagao (12), o valor do
potencial reduzido y,era1/semsc Na interface MS;

2 calculamos o valor do potencial reduzido no in-
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€s
= U
U(l) Umetal[semic
u(2) As7
u3) | = | 22Ag2 (19)
u(4) p€(4)Ax2
u(5) =

finito, considerando o nivel de Fermi como re-
feréncia. Para isso, pode-se supor que os elétrons
da banda de conduc¢ao no interior do semicondu-
tor estejam sujeitos a distribuicao de Boltzmann

e assim, Uq, = —ln(%), sendo N¢ é o numero
D

de estados na banda de conducao (isso é valido se
Ne > Nj [5]);

3 escolhemos um valor para o potencial, digamos
u = u'***® (um valor apropriado seria A®, por
exemplo) em & = Zinter, j& que a priori, ndo o

conhecemos;

4 integramos a equacao de Poisson desde z = 0,
COmM U = Umetal/semic até & = Zinter cOM u =
ul®*!®: em seguida, partimos para o outro lado e

integramos desde £ = 0o até & = jnier onde co-

teste _ gA®,

locamos uq = u’f T

5 testamos a condi¢do (15) dentro de uma precisao
previamente estipulada. Se nao for verificada (o
que normalmente acontece), escolhemos um novo

teste yoltamos ao passo 3 e repetimos

o procedimento subseqiiente até que a condigao

acima seja verificada.

valor para u

Este procedimento necessita de varias iteracoes até
que a desejada precisao seja alcangada. O resultado do
calculo é a forma do potencial reduzido u(z) ao longo
da estrutura, que pode ser transformado no potencial
real (®(x)) mediante o uso da equagio (10). Usando
agora a equacao (2) conseguimos, finalmente, determi-
nar a forma do perfil da banda de conducao.

Finalmente, vamos aplicar os calculos descritos
acima em estruturas reals, como as representadas na
figura 4a: a primeira é uma estrutura simples com ape-
nas um tipo semicondutor (GaAs); a outra é uma hete-
roestrutura formada por duas camadas de semicondu-
tores diferentes (AlGaAs e GaAs). O perfil da banda
de conduc¢ao calculada como funcao da coordenada x
podem ser vista, para as duas estruturas, na figura 4b.
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Figura 4. (a) Amostras usadas para os cdlculos; (b) Perfil da banda de condugao para a amostra de GaAs (linha pontilhada)
e para a heteroestrutura de AlGaAs/GaAs (linha sélida), ambas definidas na figura 4a. Note a descontinuidade na banda
de condugdo da heteroestrutura, representando a diferenca das energias do gap dos dois materiais. A descontinuidade na
banda de condugdo da jungao AlGaAs/GaAs estd ampliada no esquema em destaque; (c) Perfis de distribuigao eletrénica
calculada usando o potencial eletronico para a amostra de AlGaAs/GaAs e experimental, usando medidas de capacitancia.

A forma do fundo da banda de conducgao para a
heteroestrutura (linha sélida na figura 4b) mostra um
comportamento interessante na regiao da interface en-
tre as camadas de GaAs e AlGaAs: nesta posigao,
as cargas estao sujeitas a um potencial aproximada-
mente triangular (veja o esquema em destaque na fi-
gura 4b).
paravel ao comprimento de de Broglie para os porta-
dores (~ 100/&), este potencial triangular se comporta

Quando o tamanho desta regiao é com-

como um poco de potencial quantico. Dessa forma,
nossa suposicao de que a carga acumulada na regiao
da interface nao necessitava ser levada em conta para o
calculo do perfil da banda de conducao é valida apenas
numa primeira aproximacao quando efeitos quanticos
podem ser desprezados. Por outro lado, quando nao é
possivel despreza-los, devemos considerar que as cargas
estao localizadas em niveis de energia discretos, origi-
nados pelo confinamento quantico. Para o correto tra-
tamento deste problema temos que resolver de forma
auto-consistente as equacoes de Schroedinger e Poisson:
a carga da regiao do confinamento, que deve ser com-
putada pela equacao de Poisson, depende da presenca
de elétrons na regiao do pogo determinada pela equagao
de Schroedinger; por sua vez, a equacao de Schroedin-
ger depende da forma do potencial confinante, calcu-
lado pela equacao de Poisson. Este problema é relati-
vamente complicado fugindo do objetivo deste trabalho;
podemos considerar o modelo usado como semi-cldssico
por nao levar em conta as contribui¢oes quanticas na

interface entre os dois semicondutores.

Na figura 4c temos a distribuicao dos elétrons por
unidade de volume ao longo da coordenada z para a he-
teroestrutura. E interessante notar que a concentracao
de cargas na regiao da interface entre as camadas de
AlGaAs e GaAs é pronunciada, fato esperado se olhar-
mos para a forma peculiar do potencial nesta regiao.
Note ainda, que na figura 4c¢, a distribuicao apresenta
proximo & interface MS uma regiao onde o nimero
de elétrons por unidade de volume é muito pequeno:
esta € a regiao de deplecao citada na secao 2, fruto da
redistribuicao de cargas nas proximidades desta inter-
face. A titulo de comparacao, a distribuicao eletronica
pode ser determinada experimentalmente através de al-
gumas técnicas como medidas de capacitancia ou suas
derivadas e espectrocopia de massa de fons secundarios
(SIMS) [12, 13, 14]. Na figura 4c (linha pontilhada), ve-
mos a distribuicao eletronica para uma heteroestrutura
semelhante a usada nos calculos. Resumidamente, a
distribuicao experimental pode ser assim determinada:
a capacitancia diferencial da juncao MS é medida para
diferentes voltagens aplicadas ao sistema e entao, pode-
mos encontrar o perfil de distribuicao de elétrons com
ajuda das seguintes equagdes [15]:

) = (%) (20)

Es
= = 21
w C’S (21)
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onde n(w) é a concentragdo eletronica na posi¢do w a base de operacao de um transistor conhecido como
medida a partir da interface MS, C' é a capacitancia, .S HEMT (High FElectron Mobility Transistor). Para
a area do contato Schottky. Com estas duas equacoes compreender melhor esta situacao, vamos considerar a
podemos determinar qual é a concentragao de elétrons juncao metal-heteroestrutura como uma estrutura tri-
num determinado ponto da estrutura (w) e qual é a dimensional (figura 5¢). Analisando a estrutura deste
distancia deste ponto em relagao a interface MS. ponto de vista, o poco de potencial é na realidade um

E interessante notar que todos os calculos anteri- canal condutor que se estende nas direcoes z)y. Va-
ores foram realizados para um sistema isolado, sem mos inserir, como mostrado na figura bc¢, dois contatos
a influéncia de campos elétricos externos. Considere elétricos E e C nas bordas deste canal; o contato Schot-
agora que aplicamos um potencial externo na juncao tky serda chamado de B. Aplicando um potencial entre
metal-heteroestrutura: havera uma variagao adicional os terminais E e C (Vg¢), teremos uma corrente circu-
na forma da banda de conduc¢ao, dependendo essen- lando pelo canal eletronico dependente do nimero de
clialmente da intensidade e direcao do campo elétrico elétrons presentes (lembre que j = nev [16]). Por outro
aplicado, como mostrado na figura ba. Na figura bb, lado, sabemos que a variacao do potencial aplicado no
aparece a distribui¢ao eletronica na heteroestrutura contato Schottky (B) controla a quantidade de elétrons
para trés voltagens aplicadas (Vp), mostrando clara- no canal (figura 5¢), e portanto, poderemos controlar a
mente uma variacao sensivel no nimero de elétrons corrente entre C e E, pela variacao do potencial no ter-
localizados na interface AlGaAs/GaAs.  Portanto, minal B: isto é o efeito transistor [1]. A alta mobilidade
uma variacao no potencial aplicado a jungao metal- a que se refere a sigla H EMT, vem do fato dos elétrons
heteroestrutura pode determinar a acumulacao ou o moverem-se quase livremente no canal eletronico [17].

esvaziamento do pog¢o triangular com elétrons. Esta é

ol e V - OSV
= 4 0 e V.= 0.0V
* —— V. =-0.5V

numero de elétrons (10 )

X Figura 5
Figura 5. (a) Perfil do banda de condugido para a jungao AlGaAs/GaAs em trés polarizacoes diferentes. Note que para
Vs = —0.5V nao temos mais um pogo de potencial; (b) Distribuigdo eletronica correspondente. Como o nimero de elétrons

na interface entre AlGaAs e GaAs depende do perfil da banda de condugdo, para Vz = 0.5V, aparece um aumento da

quantidade de elétrons na regido do AlGaAs, préxima a interface. Para Vg = —0.5V como era esperado, a concentragio

eletrénica no pogo é muito pequena; (c) esquemas simplificados de um transistor HEMT, mostrando a configuracao dos
terminais (B,C e E) e o diagrama de energia.

A\ Conclusao tribuicao de cargas em um material semicondutor, par-

tindo de conceitos baseados na formacao das bandas
Neste trabalho fizemos um estudo dirigido do processo de energia e usando ferramentas simples (equacdo de
de modelamento de uma situacao fisica real como a dis- Poisson). Para aplicar o modelo, foi introduzido o con-
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ceito de discretizacao de um sistema qualquer para que
se possa utilizar métodos mais complexos de solucao
de equacoes diferenciais, como o método de Newton.
Apesar de um modelo simples, nossos resultados sao
consistentes com os obtidos com modelos mais gerais e
complexos.

Apéndice: Método de Newton

A equacao de Poisson pode ser escrita numa forma
mais geral, como mostrado pela seguinte equacao:

y(i + Ax) — 2y(z;) + y(ei — Ax)
Ax?

comi=1,2,3, ...N. Dessa forma, temos um sistema de
N x N equagoes para ser resolvido, idéntico ao tratado
na secao 4. Para esta tarefa, podemos usar o método de
Newton, que pode ser “facilmente” derivado. Quando
queremos encontrar a raiz de uma equacio transcen-
dental, por exemplo, podemos usar o bem conhecido
método de Newton, no qual as raizes sao obtidas por
sucessivas iteracoes da equacao abaixo:

f(x)
f'(x)

Analogamente, para achar as solu¢oes de um sis-

Xy = Xpg —

(25)

tema de equagdes podemos genera- lizar (25) escre-
vendo:

G(x)=x—P(x)F(x) (26)

escolhendo ®(z) = J(x). Aqui, G(x) representa o con-
junto de solucdes de F(x) = 0, assumindo ®(x) nao
singular. A matriz J(x) é conhecida como matriz Jaco-
biana, muito usada em transformacoes de coordenadas
e calculos de integrais multidimensionais e pode ser es-

crita como:
dfi(x)  9fal=w) f1(=)
dxq dxo OT
J(x) = : : : (27)
8 fn(x) 8 fn(x) 8 fn(x)
dxy dxo dxo

Evidentemente, a derivacao feita aqui nao é de ma-
neira alguma formal, mas a analogia direta entre o pro-
cesso de encontrar uma raiz ou um conjunto de raizes
permanece valida. A implementacao numérica é similar
aquela usada no caso do método de Newton “escalar”.

v = f(z,y,y) (22)

definida dentro do intervalo ¢ < # < b e com y(a) = «
e y(b) = 8. Vamos supor que f(x,y,y') é bem compor-
tada e que portanto, possamos definir:

of
fo=5y v =4y

Usando a expressdo (17), podemos reescrever a

(23)

equagao (22) como:

y(z; + Ax) — y(o; — AJ;))

|
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