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RESUMO

Dispositivos com aplicagGes em optoeletrdnica, construidos a partir de heteroestruturas semicondutoras, tem atraido um
grande interesse na pesquisa em materiais semicondutores. Para o progresso da tecnologia de tunelamento
ressonante, uma forma quéntica de transporte de corrente responsavel por tais aplicagbes, é necessario o
desenvolvimento de ferramentas computacionais baseadas em modelos fisico-mateméaticos consolidados pela literatura
e verificados experimentalmente. Este projeto, entdo, é dirigido a modelagem numeérica dos efeitos de tunelamento
guéantico, especificamente o efeito de tunelamento ressonante, com o intuito de obter as curvas de corrente dreno-fonte
por tensdo dreno-fonte da heteroestrutura semicondutora. Para este fim, foram implementados algoritmos no software
MATLAB ®, apoiados nas equag¢des da mecénica quantica e fisica do estado sélido. Os casos de estudados analisados
ao longo desse projeto podem ser elencados da seguinte forma: i) obtencéo do coeficiente de tunelamento através de
uma Unica barreira de potencial pela resolucdo analitica; ii) obtencdo do coeficiente de tunelamento através de uma
Unica barreira de potencial pelo método da matriz transferéncia; iii) obtencdo do coeficiente de tunelamento através de
duas barreiras de potencial pelo método da matriz transferéncia sem polarizacdo externa; iv) obtencéo do coeficiente de
tunelamento através de duas barreiras de potencial pelo método da matriz de propagacao com polarizagdo externa e; v)
obtencéo da corrente de transporte ao longo do material utilizando-se o método da matriz de propagacéo e integragdo
pelo método do trapézio. Para a validacdo das simulacdes realizadas, ao longo dos diferentes estagios de
desenvolvimento, foram realizados contrastes com resultados encontrados na literatura técnica para assegurar a
implementacao correta dos modelos numéricos. De acordo com os resultados obtidos, as simulagdes realizadas das
curvas de tunelamento em funcdo da posicdo e as curvas de densidade de corrente em funcéo da tensdo aplicada ao
material estdo em concordancia com os resultados encontrados na literatura. Desta forma, considera-se que o objetivo

de se obter um simulador de curvas elétricas para sistemas de barreira dupla foi cumprido com sucesso.

INTRODUCAO

Materiais semicondutores exibem a caracteristica de atomos de estados de energia permitidos ou
proibidos a existéncia de elétrons. Isto se da devido a separacdo energética entre a banda de valéncia e
conducdo do material. Tais bandas sdo formadas devido a intera¢des entre os atomos na rede periédica e
cristalina do material. Em decorréncia, essa rede cria potenciais periddicos cuja influéncia sobre o elétron é
descrita utilizando o modelo da massa efetiva.

Diferentes semicondutores podem ser crescidos uns sobre os outros por processos de cristalizacéo
epitaxial de forma a criar heteroestruturas, como GaAs/AlAs/GaAs/AlAs/GaAs. Como a separacdo
energética é diferente para cada semicondutor, criam-se, nesse processo, barreiras de energia potencial ao

longo do limite da banda de conducéo. Tais heteroestruturas formam superredes e permitem o projeto de
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dlsposmvos eIetronlcos e fotbnicos que funcionam com base na mecéanica quantica (TSU ESAKI, 1973;
LEVI, 2003).

Na literatura, destacam-se dois trabalhos da caracterizacdo empirica. O trabalho relatado por
Sugiyama, Suzuki e Asada (2011) apresenta um diodo de tunelamento ressonante construido a partir de
uma heteroestrutura AlAs/GaAs crescida em um substrato de InP. Tal dispositivo foi utilizado no projeto de
um oscilador capaz de operar na faixa de terahertz (THz), mostrando aplicacdo em telecomunica¢des como
fonte de luz. O outro trabalho de destaque € o de Wensorra et al. (2009) que apresentou uma nanocoluna
de AlAs/GaAs rodeada por um terminal de porta circular (Gate All-Around - GAA) que permitiu um novo grau
de liberdade no controle das caracteristicas elétricas do dispositivo.

As aplicac6es dos dispositivos citados vém da regido de resisténcia diferencial negativa,
caracterizada por um pico de corrente seguido de um vale com o0 aumento da tensao aplicada ao terminal
do dispositivo. A figura de mérito deste fendbmeno é denominada peak-to-valley ratio, PVR. O diferencial em
Wensorra et al. (2009) é que diferentes PVRs foram obtidos para tensdes na porta do dispositivo.

Dada a importancia tecnoldgica da telecomunica¢do na economia mundial, & estratégico a pesquisa
e o desenvolvimento de dispositivos semicondutores heteroestruturados para simplificacdo de processos
industriais ou mesmo a criacdo de novos processos. Para tanto, novos dispositivos devem ser validados por
meio de simulagfes computacionais capazes de modelar os fendmenos quanticos de transporte de
corrente.

Neste contexto, nesse projeto é desenvolvido em linguagem MATLAB ® a modelagem numérica do
comportamento das curvas de tunelamento e densidade de corrente para sistemas quanticos de uma e
duas barreiras de potencial. As simula¢cdes numéricas obtidas sdo contrastadas com curvas encontradas na
literatura técnica, com o intuito de validar o software. Os resultados obtidos exibem boa concordancia em
comparacéo ao referencial técnico, atestando que o objetivo de se obter um simulador de curvas elétricas

para diodos ressonantes foi cumprido com sucesso.

METODOLOGIA

Todos os modelos numéricos utilizados nessa sec¢do foram implementados através do
desenvolvimento de algoritmos em linguagem MATLAB ®.

O primeiro passo consistiu em resolver o problema do tunelamento em um sistema modelado por
uma Uunica barreira finita de potencial, como ilustrado pela Figura 1. Neste sistema, que serve de
simplificagdo para a organizacdo energética da matéria em uma heteroestrutura do tipo
AlGaAs/GaAs/AlGaAs, por exemplo, hd uma barreira de altura eV, e largura L entre os contatos dreno-fonte,

onde V, é o valor do potencial elétrico e e é o valor da carga elementar.
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Figura 1 — llustragdo esquematica de um sistema quantico constituido de uma barreira de potencial.

Para resolver este problema, sdo definidas trés regifes distintas: duas regibes no exterior da
barreira e uma no interior da barreira de potencial. Em cada regido, a equacao de Schrodinger € resolvida,
impondo-se as condi¢Bes de contorno, para se encontrar a razao entre a amplitude da onda incidente e a
amplitude da onda transmitida. Desta forma, é possivel determinar o coeficiente de transmissdo de
tunelamento para diferentes niveis de energia do elétron incidente.

Posteriormente, o modelo de transmiss@o de corrente pelo transistor (diodo) é aperfeicoado por
meio do estudo de sistemas quénticos constituidos de duas barreiras de potencial, separadas por um poco
guantico, como ilustrado pela Figura 2. Neste sistema, que serve de simplificagdo para a organizacéo
energética da matéria em uma heteroestrutura do tipo AlGaAs/GaAs/AlGaAs/GaAs/AlGaAs, por exemplo,
hé duas barreiras de potencial de altura eV, e largura L, separadas por um pog¢o quéantico de largura W.

Em virtude da complexidade do problema, o sistema é resolvido numericamente pelo Método da
Matriz de Transferéncia, na qual o resultado apresenta o coeficiente de transmissdo da onda que incide
sobre a primeira barreira e é transmitida na saida da segunda barreira. Uma segunda simulagéo foi
construida para analisar o sistema bésico, isto é, sem perturbacdes por campo elétrico externo, o qual
representa a polarizacdo na fonte e no dreno do transistor.
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Figura 2 — llustracdo esquematica de um sistema quéntico constituido de duas barreiras de potencial.

Para simular tais efeitos perturbatdrios, foi necessério construir uma nova simulagédo baseada no
Método da Matriz de Propagacdo. Com tal método numérico, foi possivel simular o tunelamento por
potenciais de formato arbitrario apds ajustes do passo e de parametros da simulacdo. Em seguida, uma
funcdo de construcdo de perfil de potencial foi desenvolvida para alimentar o motor da simulagcdo do

tunelamento ressonante.
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Flnalmente apOs obter as curvas de transmissdo por energia de incidéncia, o trabalho foi

SEMINARIO(

direcionado a obter curvas de tensao por corrente em sistemas de barreira dupla, dada por:

]:(W f (E; — E)T".T.dE, V > E),

] = (em/2m%h3) [V fEf VT*.T. dE + fEF (Er —E).T*.T.dE, V <E; 1)
0 Ep—V
onde h é a constante de Planck, T é o coeficiente de tunelamento, V a diferenca de potencial elétrico
aplicado entre o dreno e a fonte, Er a energia de Fermi e a E a energia dos elétrons incidentes na
heteroestrutura.

Tal equacéo descreve a densidade de corrente aproximada no caso do zero absoluto, 0 K. Para
tanto, o método de integracéo do trapézio foi implementado. Testes de ajuste do motor da simulagdo foram
realizados utilizando a curva do trabalho de Tsu e Esaki (1973). Por fim, as caracteristicas fisicas de

diversos sistemas de barreira dupla da literatura foram listados para serem simulados.
RESULTADOS E DISCUSSOES

A Figura 3 apresenta a validacdo entre a simulagéo realizada no MATLAB ® e os resultados dos
trabalhos de Harrison (2012) para uma Unica barreira de potencial, de 10 nm de largura. Pelo contraste

entre as curvas simuladas e da referéncia, nota-se que a simulagao, neste estagio, esta satisfatoria.
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Figura 3 — Contraste do coeficiente de transmissé@o simulado com resultado encontrado na literatura (HARRISON,
2012).

ApOs o contraste para um sistema de barreira Unica, dois testes foram realizados para sistemas de
barreira dupla. O primeiro, da Figura 4, apresenta o coeficiente de transmissdo para sistemas sem

polarizacdo externa.
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Figura 4 — Validagédo para um sistema de barreira dupla a partir da curva de Dresselhaus (2001). O sistema é composto
por barreiras idénticas com largura de 5 nm e altura de 300 meV separadas por um po¢o de 6 nm de comprimento. A
curva estd em escala semilog na base decimal.

De acordo com os resultados da Figura 4, notam-se determinados picos para algumas energias.
Tais picos se devem ao efeito de ressonancia da fung¢édo de onda do elétron dentro do sistema. Isto ocorre
por causa da formagé&o de niveis de energia de ressonancia no sistema. Em tais niveis, o elétron, a grosso
modo, ndo enxerga as barreiras e é integralmente transmitido. Porém, como evidencia a Figura 4, pequenas
variagfes da energia de incidéncia afetam profundamente a quantidade de elétrons transmitidos.

Ja o segundo sistema de dupla barreira avaliado consistiu no calculo do coeficiente de transmisséo
levando-se em conta a aplicacdo de uma polarizacdo externa, a qual é distribuida ao longo de todo o
material. Os resultados obtidos dessas simulagfes estdo mostrados na Figura 5.

De acordo com os resultados apresentado na Figura 5, discrepancias entre as curvas comecam a

se tornar mais evidentes, porém o simulador construido ainda se mostra valido para as analises.
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Figura 5 — Validacédo para o mesmo sistema da Figura 2 sob tenséo elétrica a partir da curva de Dresselhaus (2001). O
campo elétrico aplicado é de 107 V/m. A curva esta em escala semilog na base decimal.
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Finalmente, o Gltimo estudo consistiu em calcular a densidade de corrente de transmissdo entre

dreno e fonte a partir da formulacéo da Equacao (1).
As primeiras tentativas de contraste foram feitas utilizando-se as curvas de Tsu e Esaki (1973) como
referéncia. Tais tentativas se mostraram dispendiosas e optou-se, entdo, a contrastar o mesmo sistema a

partir do trabalho de Forrest e Meijer (1990). Esses resultados estdo expostos na Figura 6.
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Figura 6 - Caracteristica I-V de um sistema de barreiras idénticas com largura de 2 nm e altura de 500 meV separadas
por um pogo de 5 nm de comprimento. Resultado foi contrastado com o trabalho de Forrest e Meijer (1990).

De acordo com os resultados da Figura 6, as limitacbes da simulacdo comecam a ficar mais
aparentes. A curva obtida ndo casa perfeitamente com a referéncia. Entretanto, é valido lembrar que
modelos foram buscados e refinados gradativamente ao longo do projeto. Por exemplo, a discrepéncia para
as tensfes mais altas pode ser explicada se a referéncia utilizou um modelo de ndo-parabolicidade de
bandas, na qual a massa efetiva do elétron varia para energias de incidéncia grandes. Além disso, as
regides de resisténcia diferencial negativa foram identificadas com sucesso. Nessas, a caracteristica € a
diminuicdo da densidade de corrente com o aumento da tensdo devido ao tunelamento ressonante no
sistema. Portanto, considera-se que o objetivo de obter um simulador de curvas elétricas para sistemas de

barreira dupla foi cumprido com sucesso.

CONCLUSOES:

A partir dos resultados apresentados, a compreensdo do comportamento quéantico de tunelamento
foi aprofundada. Ficam mais claras as rela¢des entre as autoenergias que governam o comportamento de
onda na matéria. O mecanismo de resisténcia diferencial negativa também se mostra comprovado, mesmo
gue por modelos simples comparados ao encontrado na literatura. Tal mecanismo é responsavel pela alta
resposta em frequéncia de dispositivos de tunelamento ressonante. As simulacbes podem ser
posteriormente refinadas, utilizando-se um método de passo variavel, no qual o esforco computacional pode
ser concentrado nas interfaces do sistema, e pela implementacdo da equacdo de densidade de corrente

para temperaturas acima do zero absoluto. O projeto ainda estd em andamento e seguira pela coleta de
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diferentes conflguragoes encontradas na literatura e as respectivas simulacdes para diodos em regime de

corrente alternada.
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