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Resumo - O objetivo do presente trabalho ¢ o modelamento fisico do sistema heteroestrutura -
metal associado ao transistor de efeito de campo HEMT. O modelamento fisico deste sistema,
baseado em um procedimento auto-consistente no qual sdo resolvidas, simultaneamente, as
equagdes de Poisson e da massa efetiva, nos permite obter com grande precisdo, a cada ponto da

heteroestrutura, parimetros tais como: potencial ; campo elétrico; densidade de cargas, etc...

1. INTRODUCAO .

Em 1980, foi proposto por Esaki e colaboradores! um novo tipo de transistor de
efeito de campo de alta mobilidade denominado HEMT ( Hight Electron Mobility
Transistor ) . Este transistor é composto, fundamentalmente, por uma heteroestrutura?
formada pela jungdo de trés materiais : uma liga semicondutora com dopagem n; uma liga
semicondutora ndo dopada e um semicondutor nio dopado :
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Figura 1 : Heteroestrutura formada por um semicondutor e uma liga nao
dopada e uma liga dopada .



Devido a diferenga entre as fungdes trabalho? da liga e do semicondutor, havera
transferéncia de elétrons da liga dopada para o semicondutor, ficando na liga dopada
atomos doadores ndo compensados. Em virtude da transferéncia dos elétrons da liga para
o semicondutor, formar-se-a no semicondutor um potencial triangular que confinara os
elétrons . Devido ao potencial triangular e a descontinuidade de potencial que existe na
interface entre a liga e o semicondutor 2 teremos a formagdo de um pogo triangular no
semicondutor . Isto dard origem ao confinamento dos portadores na dire¢do normal a
interface liga-semicondutor .Quando a largura do pogo for proporcional ao comprimento
de onda de De Broglie? dos elétrons aparecerdo estados de energia quantizados dentro do

semicondutor (os quais rotularemos por EO e E1):

pogo
triangular V(y)
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Figura 2 : Formagdo de um pogo triangular de potencial no semicondutor

devido a descontinuidade no potencial da interface entre o semicondutor e a liga
dopada e ao potencial triangular formado no semicondutor . Efo indica o nivel de
Fermi do sistema e V (y ) o potencial .

Se a distancia entre estes estados for maior que KT ( onde K ¢ a constante de Boltzmann
e T ¢ a temperatura ) isto significara que os portadores s6 poderdo se mover ao longo da
interface liga-semicondutor. Teremos , entdo , um gas de elétrons bidimensional no
semicondutor . Estes portadores, os quais formam o canal do transistor HEMT, ficam
confinados no semicondutor a uma pequena distancia da interface liga-semicondutor .

Com o intuito de controlar a densidade dos elétrons no canal, é crescido sobre a liga
dopada um metal, denominado porta ( ou "gate").
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Figura 3 : Sistema formado por um semicondutor , uma liga nio dopada, uma
liga dopada e um metal que forma um contato Schottky com a liga .

Denominaremos por sistema heteroestrutura-metal ao sistema representado na figura 3.
Neste sistema , o metal forma um contato Schottky 5 com a liga, havendo, entdo,
transferéncia de elétrons da liga para o metal formando-se, portanto, uma barreira de

potencial na interface entre a liga e o metal:
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Figura 4 : Potencial ( na diregiio y ) para o sistema representado na figura 3 .
Os simbolos EFm, EFs, V(y) e b se referem, respectivamente, ao
nivel de Fermi do metal, ao nivel de Fermi do semicondutor, ao

potencial do sistema e a barreira metal-liga .

A altura da barreira de potencial ( simbolizada por b na figura 4 ) pode ser calculada
através da relagdo :

b=q®m-X (1)
onde : b é a altura da barreira metal-liga; ®m ¢ a fungdo trabalho do metal e X € a
afinidade eletronica do semicondutor . Neste caso, a diferen¢a em energia entre o nivel de



Fermi do semicondutor ( EFs) e o potencial no ponto yo ¢ igual a altura da barreira metal-
liga e, portanto pode ser expressa pela equagdo 1.

O campo elétrico da jun¢do metal-liga interferira no campo elétrico da jungdo liga-
semicondutor de maneira que a densidade de cargas no gas bidimensional sera diminuida
em relagdo a densidade de cargas do sistema sem metal Schottky . A aplicagdo de uma
tensdo direta VG a jungdo metal-liga fara com que a altura da barreira e o campo elétrico
na jungdo sejam diminuidos, aumentando, assim a densidade de cargas no gas
bidimensional. Neste caso, o nivel de Fermi da heterojungdo "sobe" q.| VG | em relagdo
ao nivel de Fermi do metal e a distincia entre o nivel de Fermi da heterojungdo € o
potencial na interface liga-metal ( ponto yo da figura 4 ) sera dada entdo por :

EFs-V(yo)=q®m-X-q.|VG]| (3)
Ja a aplicagdo de uma tensdo reversa a jungdo produz o efeito inverso, diminuindo a

densidade de cargas .Neste caso, a distdncia entre o nivel de Fermi da heterojungdo, o
VG | em relagdo ao nivel de Fermi do metal, e o potencial na interface

qual "desce" q.
liga-metal pela expressdo :

EFs-V(yo)=q®m-X+q.| VG| (4)

Uma das caracteristicas mais importantes do transistor HEMT € a variagdo da
densidade de cargas no gas bidimensional em fung¢do da tensdo VG aplicada entre o metal
de porta e a liga. A obtengdo tedrica desta variagdo pode ser feita através do modelamento
fisico do sistema heteroestrutura-metal isto é, através da resolugdo de uma série de
equagdes fisicas do sistema . Passamos, agora, a descrever o modelamento fisico
realizado neste trabalho .



2. TEORIA .

A variagdo da densidade total de cargas ns em fungdo da tensdo VG pode ser obtida
teoricamente através do modelamento fisico do sistema . Neste caso, a densidade total de
cargas , geralmente, ¢ calculada através da estatistica de Fermi-Dirac , isto €, através da

equagdo 2 :
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onde : D,K, T, q,Ef, E0eEl sio, respectivamente , a densidade de estados em duas
dimensdes 2, a constante de Boltzmann , a temperatura, a carga do portador , o primeiro
estado quantizado , o segundo estado quantizado e o nivel de Fermi do sistema . Os
estados EO e E1 podem ser calculados através da equagdo da equagdo da massa efetiva 6
a qual relaciona cada estado Ei e sua autofungdo correspondente ¥i (y) com o potencial
V(y) do sistema ( o qual esta representado na figura 4 ) :

L STV D)W ()= EI¥i0) ©

onde m* é a massa efetiva do portador no ponto y . O potencial V(y) ao qual estdo
sujeitos os elétrons pode ser encontrado através da equagio de Poisson:

2
Ly =-LNd*)-n0)-Na )] ()
onde : e(y) , Nd*(y) , Na=(y) e n(y) representam , respectivamente, a cada pontoy do
sistema : a permissividade elétrica ; a concentragdo de atomos doadores ionizados ; a
concentragdo de atomos aceitadores e a concentragdo de portadores. As grandezas

- (y) e Nd*(y) podem ser escritas’ em fungdo da concentragdo de atomos
aceitadores (Na), da concentragdo de 4tomos doadores (Nd) e das distancias Ea (do
nivel aceitador EA(y) ao topo da faixa de valéncia Ev(y) ) e ED (do nivel doador

ED(y) ao fundo da faixa de condugdo V(y)):

Na(y) = Naly) (8)

1+4.exp( V(y);(E;“EF )




Nd(y) = Nd (y) 9)

1+2exp ( EFJ'EKD;V()’) )

A concentragdo de portadores a cada ponto y do sistema ( n (y) ) pode ser calculada
como um produto entre a densidade total de cargas ns (calculada através da equagdo 4 ) e
a probabilidade de se encontrar o portador no ponto y. Esta probabilidade ¢ fornecida
pelo quadrado das fungdes Wi (y) que aparecem na equagdo 6 . Portanto:

n(y)=ns .| ¥i(y)|2 (10)

Para que a densidade total de cargas ns possa ser encontrada devemos resolver
simultaneamente as equagdes 6 e 7 . O potencial V( y ) presente nestas equagdes deve
obedecer a duas condi¢des de contérno. A primeira condigdo de contdrno diz respeito ao
"bulk" do semicondutor isto é, o ponto y3 da figura 4 , o qual representa o inicio de uma
regidio do semicondutor ndo atingida pelo potencial perturbativo da heterojungdo. Esta
regido tem, portanto, as mesmas caracteristicas do semicondutor antes do contato com a
liga. Assim sendo, o campo elétrico em y3 ¢€ igual a zero e, portanto, a primeira derivada
do potencial também sera igual a zero :

v ¢ (11)

A segunda condigdo de contdrno diz respeito ao potencial na interface metal-liga
( isto é, no ponto yo ) . Como vimos, a diferenca em energia entre o nivel de Fermi do
semicondutor e o potencial no ponto yo pode ser expresso, dependendo da tensio VG ,
através das equagdes 1, 2 ou 3, as quais podem ser sumarizadas como :

EFs-V(yo)=q®m-X + q.| VG| . (12)

Utilizando as condigdes de contdrno acima citadas e as equagdes 6 e 7 podemos
fazer o célculo da densidade total de cargas no semicondutor. No entanto, para se obter a
densidade de cargas precisamos dos valores de EO e E1 que nos sdo fornecidos pela
equacdo 6 . Esta equagio por sua vez necessita , para ser resolvida , do potencial V (y) o
qual pode ser obtido resolvendo-se a equagdo de Poisson (equagdo 7 ) . No entanto, para
que o primeiro térmo desta equagdo possa ser calculado ( equagdo 10 ) devemos
conhecer os valores de E0 e E1 . Ou seja , para se calcular a densidade total de cargas
necessitamos conhecer o valor do potencial V(y ) o qual depende, por sua vez, do calculo



da densidade total de cargas para que possa ser calculado. Isto indica que precisamos
utilizar algum método auto-consistente de calculo para resolver o problema. No nosso

caso, a solugdo autoconsistente € a seguinte :

I . Vamos atribuir ao potencial V(y) um valor escolhido arbitrariamente como :
V(y)=@ns/e)(Z(y)-Z(yl))A(I)+BAR(I)

onde: V(y) éo potencial no pontoy ; A(I) ¢ uma constante que vale -1 na liga e 1 no
semicondutor ; BAR( I ) representa a altura da barreira semicondutor-liga valendo
( -AEC) no semicondutor e zero na liga ; Z(yl) é a coordenada (em relagdo a interface
liga-metal) da interface liga-semicondutor , Z(y) € a coordenada do ponto y € ns
representa a densidade total de cargas no gas bidimensional . Como ndo possuimos o valor

de ns nds o escolhemos arbitrariamente ( no nosso programa este ns inicial deve estar
entre 5.0 e 8.5%101lcm=2 | caso contrario, o programa ndo roda). Denominaremos a este

potencial por potencial de entrada e o indicaremos por VO (y) ;

II . A seguir , utilizando o potencial de entrada VO(y) resolvemos a equagdo 6 através
do mesmo método que sera utilizado no item III ( descrito logo a seguir ) para resolver a

equagdo de Poisson e obtemos, entdo os elementos ‘Wi (y) e Ei ;

III . De posse dos elementos Wi (y) e Ei podemos , utilizando as equagdes 7, 8, 9 e 10
e 0 método das diferengas finitas’ calcular o potencial , o campo elétrico e a densidade de

cargas a cada ponto y do sistema .
ITI-1. Considerar como primeiro ponto de integragdo o ponto y3;

III-2. Para o ponto y3 o campo elétrico e, portanto a primeira derivada do potencial ,

¢ igual a zero:

Are3)
dy

III-3. Tomamos como zero de energia do sistema o potencial no ponto y3 :

V(y3)=0

III-4. Como ndo conhecemos o valor do nivel de Fermi atribuimos arbitrariamente a

esta grandeza o valor zero ;



II1-5. Conhecidos o potencial , sua primeira derivada , o nivel de Fermi e os elementos
Wi e Ei ( os quais foram calculados no passo II ) poderemos, utilizando as equagdes 4, 7,
8 e 9, calcular a segunda derivada do potencial para o ponto y3 ;

[1I-6. Com o valor do potencial e de suas derivadas para o ponto y3 podemos,
utilizando o método das finitas diferengas onde o potencial e sua primeira derivada sdo.

respectivamente, €XPressos como .

dl;ﬁ(;y) _ dV%H) _ dz% (13)

Vo) = Vo) - & L0 (14)

calcular o potencial e sua primeira derivada para o ponto y3-1. Para isto basta considerar
y = y3-1 nas equagdes 13 e 14 ;

II1-7. Calculado o potencial para o ponto y3-1 podemos , utilizando as equagdes 4, 7, 8
e 9 calcular a segunda derivada do potencial para o ponto y3-1 ;

III-8. Repetindo o ciclo 6-7 para os pontos y3-2 , y3-3, ...yo podemos calcular o
potencial e suas derivadas primeira e segunda para todos os pontos do sistema ;

I11-9. Comparamos, entdo, o potencial obtido para o ponto y = y0 com o nivel de
Fermi EFs . Se a diferenga entre o nivel de Fermi e o potencial no ponto y0 obedecer a
condigio de contdrno metal-liga ( equagdo 12 ) o nivel de Fermi foi escolhido
corretamente e, portanto, obtivemos , através do método das finitas diferngas ,0 potencial
correto para o sistema . Podemos , entdo, passar ao proximo passo do calculo . Caso a
condi¢do de contorno ndo se verifique, damos um pequeno acréscimo & ao nivel de
Fermi tentativa Efs e, retornando ao item 5, reiniciamos os calculos . O ciclo 5-9 deve
ser repetido até que a condigdo de contdrno metal-liga se verifique . Quando isto
acontecer , podemos passar ao proximo passo do célculo.

IV. Vamos denominar ao potencial obtido no passo anterior por VI1(y) . A seguir ,
vamos compara - lo com o potencial de entrada VO(y). Caso

V1(y)-VO(y) ( S



(onde S ¢ um niimero entre 10-3 ¢ 10-5 dependendo da precisdo do calculo ) os calculos
sio ditos convergidos . Caso contrario, escolhemos um novo potencial tentativa VO(y) ,
formado de uma mistura do potencial de saida V1(y) e do potencial de entrada VO(y) :

VO(y)=VI1(y) B+(1-B).VO(y) (15)

(onde B é um nimero entre zero ¢ um ) e, retornando ao passo II ( 4.3.2.2 ) reiniciamos

os calculos .

3. RESULTADOS OBTIDOS .

Passemos, agora, aos resultados obtidos . Utilizando o modelamento acima descrito,
obtivemos a relagdo entre a densidade total de cargas ns em fungdo da tensdo VG aplicada
ao metal para tres sistemas heteroestrutura-metal. Todas as heteroestruturas sdo formadas
por um semicondutor de Arseneto de Galio , uma liga ndo dopada de Arseneto de Galio
Aluminio ( cuja porcentagem de Aluminio na liga é de 30% ) e uma liga dopada de
Arseneto de Galio Aluminio ( com 30% de Aluminio ). O primeiro sistema apresenta as
seguintes caracteristicas : uma camada de semicondutor ndo dopado de 800 A de
espessura; uma camada de liga nio dopada de 65 A de espessura ; uma camada de liga
dopada com 400 A de espessura e cuja dopagem tipo n é da ordem de 0.6 1018 cm™3 e
uma camada de metal ( cuja espessura ndo entra no calculo ) . O segundo sistema
apresenta as seguintes caracteristicas : uma camada de semicondutor ndo dopado de
200 A de espessura; uma camada de liga nio dopada de 50 A de espessura ; uma camada
de liga dopada com 300 A de espessura e cuja dopagem tipo n ¢ da ordem de
1.0 108 cm3 e uma camada de metal . O terceiro sistema apresenta as seguintes
caracteristicas : uma camada de semicondutor ndo dopado de 1000 A de espessura; uma
camada de liga nio dopada de 75 A de espessura ; uma camada de liga dopada com 550 A
de espessura e cuja dopagem tipo n é da ordem de 1.3 1013 cm3 e uma camada de
metal. Nas figuras 5, 6 e 7 apresentamos nossos resultados juntamente com o0s de
Vinter8 e Pathil © . Conforme podemos observar nossos resultados estdo em excelente

acordo com os resultados obtidos pelos autores .
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Figura 5 : Vanagdo da densidade total de cargas ( ns ) em fungdo da tensdo aplicada ao
metal de porta ( VG ) . Linha sélida : resultados obtidos por Vinter 8 ; linha
pontilhada : resultados obtidos no presente trabalho .
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Figura 6 : Variagdo da densidade total de cargas ( ns ) em fungdo da tensdo aplicada ao
metal de porta ( VG ) . Linha sélida : resultados obtidos por Pathil 9 ; linha
pontilhada : resultados obtidos no presente trabalho .
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Figura 7 : Varnagdo da densidade total de cargas ( ns ) em fungdo da tensdo aplicada ao
metal de porta ( VG ) . Linha s¢lida : resultados obtidos por Vinter 8 ; linha
pontilhada : resultados obtidos no presente trabalho .

4 . CONCLUSOES.

No presente trabalho obtivemos, através da resolugio conjunta das equagdes de
Poisson e da massa efetiva, a variagdo da densidade total de cargas no gas bidimensional
em fun¢do da tensdo aplicada ao metal de porta . Os resultados obtidos mostraram-se
muito proximos aos obtidos pela literatura permitindo-nos concluir que o método
empregado pode ser utilizado com bastante seguranga .
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