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В работе представлено описание численной модели выпрямляющего контакта металл-
полупроводник. Для верификации разработанной модели был проведен ряд вычислительных экс-
периментов, в ходе которых получены результаты, в частности вольтамперная характеристика, сви-
детельствующие о достоверной работе модели.
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ВВЕДЕНИЕ

На сегодняшний день выпрямляющий кон-
такт металл-полупроводник широко применяет-
ся в полупроводниковой электронике, в частно-
сти, в диодах Шоттки и полевых транзисторах с 
затвором Шоттки. В связи с тенденцией к повы-
шению плотности интеграции микросхем и до-
стижением субмикронных размеров их активных 
элементов существует потребность в практически 
эксплуатируемых численных моделях для иссле-
дования характеристик как микросхем в целом, 
так и их отдельных элементов. Точность описа-
ния контактов особенно актуальна для коротко-
канальных приборов, характеристики которых в 
значительной степени определяются свойствами 
контактов. 

Целью данной работы является построение 
численной модели выпрямляющего контакта 
металл-полупроводник (КМП), учитывающей 
токовые процессы в КМП и прохождение носи-
телей заряда через потенциальный барьер кон-
такта для использования в моделях полупрово-
дниковых приборов и структур. 

ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ ЧАСТЬ

Свойства идеального перехода между метал-
лом и кристаллическим полупроводником опре-
деляются разностью работ выхода электрона из 
металла (jm) и из полупроводника (js). На рис.1 
показана энергетическая диаграмма контакта 
металл-полупроводник n-типа в случае, когда  
jm > js [6]. 

На рис. 1. использованы следующие обозна-
чения: E0  – энергетический уровень вакуума, 
EFM  – уровень Ферми в металле, EFCS  – уровень 
Ферми в полупроводнике, χs  – электрическое 
сродство.

Как видно из диаграммы, после приведения 
материалов в контакт и установления термодина-
мического равновесия в приконтактной области 
полупроводника образуется барьерная разность 
потенциалов, равная jm - js, препятствующая 
движению электронов из полупроводника в ме-
талл. При этом барьер для обратного ему потока 
электронов из металла в полупроводник равен  

jm - c s и является относительно независимой от 
внешнего приложенного напряжения и степени 
легирования полупроводника величиной [7].

Барьерная разность потенциалов опреде-
ляет выпрямляющие свойства барьера Шоттки. 
Вследствие того, что работа выхода электрона из 
металла превышает электронное сродство полу-
проводника, электроны металла не в состоянии 
преодолеть барьер – их энергия меньше, чем 
энергия дна зоны проводимости полупроводни-
ка. Поэтому имеет место односторонний перенос 
заряда из полупроводника в металл, в связи с чем 
образуется обедненный электронами слой со сто-
роны полупроводника и электроотрицательный 
слой со стороны металла. Между этими слоями 
создается электрическое поле, которое является 
тормозящим для электронов полупроводника, и 
ток через контакт не течет. Считая, что все до-
норные атомы в приконтактной области иони-
зованы, положим ρ = en , где n  – концентрация 
примеси, и, решив одномерное уравнение Пуас-
сона, получим распределение потенциала в по-
лупроводнике [4]:

ϕ
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где L  – ширина области пространственного за-
ряда (ОПЗ). Напряженность электрического 

Рис.1. Энергетическая диаграмма выпрямляющего 
контакта металл-полупроводник n-типа
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поля, в свою очередь, равна ξ
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Пусть на границе материалов со стороны ме-
талла образовался отрицательный заряд поверх-

ностной плотности σ . Тогда ξ
σ
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. Используя последнее выражение, можно 

получить зависимость высоты барьера от поверх-
ностной плотности заряда: 
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Т.о., зная величину плотности заряда на гра-
нице материалов со стороны металла, можно вы-
числить величину поля и глубину проникнове-
ния поля в полупроводник. 

Моделирование токовых процессов в вы-
прямляющем КМП может быть разбито на три 
этапа:

1)	 моделирование ансамбля электронов про-
водимости в рабочей области полупроводника;

2)	 моделирование инжекции электронов из 
металла в область полупроводника;

3)	 моделирование прохождения электроном 
барьера на границе материалов.

В работе барьера Шоттки можно выделить 
два последовательных процесса:

•	 установление контактной разности по-
тенциалов и ОПЗ;

•	 учет тока электронов через барьер при 
подаче внешнего напряжения.

Реализация этих составляющих и процессов 
в модели позволила исследовать свойства барье-
ра, в частности, получить его вольтамперную ха-
рактеристику.

1. ЧИСЛЕННАЯ МОДЕЛЬ  
БАРЬЕРА ШОТТКИ

Как было отмечено выше, построение 
модели выпрямляющего контакта металл-
полупроводник можно разбить на три этапа. Рас-
смотрим более подробно каждый из них.

1.	 При моделировании рабочей области по-
лупроводника использовалась, разработанная 
авторами ранее двумерная численная модель, в 
которой моделирование ансамбля электронов 
проводится методом крупных частиц [3, 9, 10]. 
Однако в ней был проведен ряд упрощений: так, 
например, интеграл столкновений S , действие 
которого учитывается благодаря реализации ме-
ханизмов рассеяния, был положен равным нулю 
для ускорения вычислений.

2.	 Для моделирования инжекции электро-
нов из металла в полупроводник рассчитыва-
ется количество и распределение по энергиям 
электронов в приконтактной области металла, 
способных за временной шаг модели пересечь 
границу материалов:

n E
dN
dE

n S f E D E v E t( ) ( ) ( ) ( )= = ⋅ ⋅ ⋅ ⋅ ⋅0 ∆ ,

где S  – площадь контакта, f E( )  – функция 
распределения Ферми-Дирака, v E( )  – скорость 
электронов, D E( )  – коэффициент прохождения 
электрона через барьер на границе материалов. 
При этом электроны металла должны попадать 
в зону проводимости полупроводника: E EC> . 
Отсюда количество инжектируемых электронов 
равно

N n E dE
EC

=
∞
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В случае барьера Шоттки, как следует из  
рис. 1, E EF C< , поэтому ток инжекции электро-
нов из металла в полупроводник пренебрежимо 
мал по сравнению с током электронов из полу-
проводника в металл. 

Для моделирования перехода электрона че-
рез границу материалов была решена квантово-
механическая задача туннелирования электрона 
через П-образный потенциальный барьер [1], 
изображенный на рис.2, в результате чего была 
получена зависимость D E( )  коэффициента про-
хождения электрона с энергией E :
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Рис. 2. Потенциальный барьер  
для электрона на границе материалов

На рис. 3 приведен результат расчета коэф-
фициента туннелирования при прохождении 
электрона через границу GaAs ( χs = 4 07, эВ ) и Au 
(ΦМ эВ= 4 58, ; EFM = 7 61, эВ ) [5] для различных 
значений обратного смещения барьера.

Как следует из рисунка, с увеличением энер-
гии электрона, налетающего на границу пере-
хода металла и полупроводника, вероятность 
прохождения приближается к единице. Т.о. 
через контакт проходят преимущественно вы-
сокоэнергетические электроны. При обратном 
смещении барьера для электронов, переходящих 
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из полупроводника в металл, наблюдается ин-
терференция падающей и отраженной волн, что 
объясняет появление осцилляций коэффициен-
та туннелирования на кривых SC2 и SC3 [1].

Попадание частицы на потенциальный ба-
рьер происходит при эмиссии электронов из ме-
талла, либо при их переходе из полупроводника 
в металл. В обоих случаях при моделировании 
определяется коэффициент прохождения D E( )  
согласно формуле. Затем по равновероятностно-
му распределению генерируется случайное чис-
ло r ∈( , ]0 1 , и при выполнении условия D E r( ) <=
считается, что макрочастица прошла через ба-
рьер.

При расчете перехода через барьер эмисси-
онных электронов из металла те макрочастицы, 
которые преодолели барьер, заносятся в список 
частиц полупроводниковой структуры с энер-
гией E E E= −0 п , где E0  – изначальная энергия 
частицы (энергия, с которой частица налетает на 
барьер), получаемая из распределения Больцма-
на, Eп  – энергия, затрачиваемая на преодоление 
поля в барьере.

2. РЕЗУЛЬТАТЫ

Для проверки построенной численной моде-
ли была проведена серия вычислительных экспе-
риментов, в которых моделировалась полупрово-
дниковая структура на базе GaAs с параметрами, 
приведенными на рис. 4.

Верхний контакт структуры представлял со-
бой барьер Шоттки: материал металла – Au ( φm  
= 4,58 эВ), протяженность по оси OX – 400 нм; 
нижний контакт структуры представлял собой 
омический контакт: материал металла – Al ( φm  = 
3,74 эВ), протяженность по оси OX – 1 мкм. По 
существу моделировалась диодная структура с 
указанными выше характеристиками контактов 
и GaAs.

Рис. 4. Моделируемая полупроводниковая структура, 
количество макрочастиц – 40000; коэффициент  

укрупнения – 275; временной шаг dt c= −10 15 ;  

ширина области 2 10 6⋅ − м ; высота области 10 6− м ;  
количество узлов в сетке по оси OX 100; количество 

узлов сетки по оси OY 65; слой dz = −10 6 м ;  

концентрация области n1
2410= м3 ;  

концентрация области n+ =1025 м3

На рис. 5 приведены распределения электро-
статического потенциала и макрочастиц в обла-
сти полупроводника при различных подаваемых 
напряжениях. Из соответствующих графиков и 
распределений частиц видна зависимость высоты 
обедненной области при барьере Шоттки от ве-
личины приложенного напряжения U t : размеры 
области и потенциальный барьер для электронов 
уменьшаются по мере изменения U t  от −0 4, B до 
0 4, B . В диапазоне этих напряжений ток через 
барьер Шоттки равен нулю – контакт закрыт.

Для получения вольтамперной характери-
стики омический контакт заземлялся, а на барьер 
Шоттки подавался потенциал в диапазоне от -1В 
до 1В с шагом в 0,1В. Мгновенные значения тока 
снимались в течении 10 пс через временной шаг 
dt =1фмс , после чего производилась аппрокси-
мация полученного набора величин линейной 

Рис. 3. Зависимость коэффициента прохождения D от энергии  
(относительно низшего энергетического уровня в металле) частицы проходящей через границу  
GaAs и Au. Кривые М1-М4 – инжекция из металла в полупроводник, SC1-SC3 – из GaAs в Au.  

М1 – 0 В; М2 – 0,3 В; М3 – 0,6 В; М4 – 0,9В; SC1 – 0 В; SC2 – 0,2 В; SC3 – 0,5 В
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функцией вида I t b k t( ) *= − . Т.к. вариация трен-
довой функции крайне мала, значение b  соот-
ветствует величине установившегося тока. По 
установившимся значениям тока при различной 
величине напряжения была построена вольтам-
перная характеристика, приведенная на рис. 6.

Как видно из рис. 6, ток отличный от нуля 
наблюдается при подаче 0,4 В на барьер Шот-
тки. При этом остается некомпенсированная 
разность потенциалов на границе металла с по-
лупроводником величиной 0,1 В, которую неко-
торые частицы способны преодолеть. Смещение 
барьерной разности потенциалов связано с на-
личием n n− +  перехода, разность потенциалов на 
котором ϕ

n n
B

− + = 0 08, .
На рис. 7 приведена динамика изменения 

потенциала на границе выпрямляющего кон-
такта для различных значений концентрации в 

приконтактной области. Из рисунка можно сде-
лать вывод, что скорость установления барьера 
Шоттки пропорциональна уровню легирования 

Рис. 5. Распределение потенциала и макрочастиц в структуре при подаче различных напряжений

Рис. 6. ВАХ барьера Шоттки
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полупроводника, однако следует принять во 
внимание, что при достаточно высокой концен-
трации примесных атомов в приконтактной об-
ласти получить барьер Шоттки невозможно: та-
кой контакт имеет омическую ВАХ вследствие 
эффектов квантового туннелирования [8].

Рис.7. Динамика изменения потенциала на границе 
выпрямляющего контакта для различных значений 

концентрации в приконтактной области: 

n1
24 310= −м ; n2

23 38 10= ⋅ −м ;  

n3
23 36 10= ⋅ −м ; n4

24 32 10= ⋅ −м

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе представлена численная модель вы-
прямляющего контакта металл-полупроводник, 
учитывающая процессы токопереноса через 
П-образный потенциальный барьер на границе 
материалов, которая пригодна для вычислитель-
ных экспериментов при моделировании полу-
проводниковых приборов и структур.

Для верификации модели был проведен ряд 
вычислительных экспериментов, в результате 
которых получено распределение потенциала и 
макрочастиц в структуре, динамика изменения 
потенциала на границе выпрямляющего контак-
та для различных значений концентрации в при-
контактной области и вольтамперная характери-
стика барьера Шоттки.
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УДК 621.382.323
Чисельна модель барьеру Шоткі / Е.Е. Асанов, С.О. 

Зуєв, Г.В. Кілесса, Н.І. Сліпченко, В.В. Старостенко 
// Прикладна радіоелектроніка: наук.-техн. журнал. – 
2012. – Том 11. № 3. – С. 378–383. 

У роботі представлено опис чисельної моделі  
контакту, що випрямляє, метал-напівпровідник. Для 
верифікації моделі було проведено ряд обчислюваль-
них експериментів, у ході яких отримані результати, 
зокрема вольтамперна характеристика, що свідчать 
про достовірну роботу моделі.

Ключові слова: контакт метал-напівпровідник, ба-
рьер Шоткі, моделювання методом макрочастинок.
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UDC 621.382.323
Numerical model of Sсhottky barrier / E.E. Asanov, 

S.A. Zuev, G.V. Kilessa, N.I. Slipchenko, V.V. Starostenko 
// Applied Radio Electronics: Sci. Journ. – 2012. Vol. 11. 
№ 3. – P. 378–383.

The paper presents a description of the numerical 
model of a rectifying metal-semiconductor contact. To 
verify the model developed a number of computing experi-
ments have been conducted and results have been obtained, 
the current-voltage characteristic, in particular, which are 
evidence of the authentic operation of the model.

Keywords: metal-semiconductor contact, Sсhottky 
barrier, modeling by macroparticle method.
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