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Моделирование работы субмикронных полупроводниковых приборов (в частности, по­
левых транзисторов с затвором Шоттки [ 1 ,2 ] ) -  актуальная и нетривиальная задача. Досто­
верность описания контактов особенно актуальна для короткоканальных приборов, характе­
ристики которых в значительной степени определяются свойствами контактов. Неотъемле­
мой частью моделирования полупроводниковых структур является построение численных 
моделей контактов металл-полупроводник (КМП). Обычно в численной модели прибора 
контакт учитывается с помощью аналитических или эмпирических соотношений, которые не 
учитывают всех его особенностей и не позволяют исследовать физические процессы, проис­
ходящие на контакте.

Для анализа свойств и характеристик контактов необходима модель, учитывающая 
токовые процессы в контакте металл-полупроводник и прохождение носителей заряда через 
потенциальный барьер контакта. Общий ток через контакт металл-полупроводник описыва­
ется двумя составляющими: током из полупроводника в металл и током из металла в полу­
проводник. Эти явления, происходящие с разных сторон барьера, можно рассматривать раз­
дельно.

В общем случае переход электрона из полупроводника в металл описывается с помощью 
уравнения Больцмана. В рамках макрочастичного подхода [1] по уравнениям движения 
отслеживается траектория перемещения макрочастицы. При попадании на контакт макрочас­
тица остается в полупроводнике или может уйти в металл, если потенциальный барьер либо 
отсутствует (антизапорный слой), либо очень узок (тонкий запорный слой) и электроны 
могут сквозь него туннелировать. Такой КМП характеризуется коэффициентом прохождения 
носителей со стороны полупроводника. Обратный случай попадания электронов из металла 
в полупроводник зависит от разности работ выхода, следовательно, высоты барьера КМП и 
не может быть описан в рамках уравнения Больцмана. Для учета данного случая предлагает­
ся рассчитывать количество электронов, которые должны эмитировать с единицы площади 
контакта, и на каждом временном шаге проводить «впрыскивание» электронов в прикон- 
тактную область полупроводника.

Цель работы -  создание и эксплуатация численной модели омического контакта металл- 
полупроводник и контакта с барьером Шоттки с использованием метода крупных частиц.

1. Теоретическая часть
Свойства контактов металл-полупроводник в первом приближении определяются разно­

стью между работой выхода металла Фм  и электронным сродством полупроводника у ■ 
Контакты металл-полупроводник делятся на два типа: омический контакт с линейной или 
близкой к ней зависимостью тока от напряжения и контакт с барьером Шоттки, обладающий 
выпрямляющими свойствами [3]. Омические контакты являются одним из основных элемен­
тов любого полупроводникового прибора. Основное требование, предъявляемое к омиче­
ским контактам, заключается в том, что они не должны влиять на работу транзистора. Вольт- 
амперная характеристика омического контакта должна быть близка к линейной, а сам кон­
такт не должен вносить заметного дополнительного сопротивления. В качестве дополни­
тельного требования выдвигается требование малости шума контакта.

Энергетические диаграммы контактов металл-полупроводник н-типа с зазором шириной 
5 приведены на рис.1. На рис.1, а приведена диаграмма омического контакта, на рис.1, б -  
барьера Шоттки в контакте металла с полупроводником «-типа. Обозначения на рис.1: £ 0 ~
уровень вакуума, Фм  -  работа выхода из металл, Егт -  уровень Ферми в металле, Е мо -
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низший энергетический уровень в металле, х -  электронное сродство полупроводника, Ес  -
уровень дна зоны проводимости.

Ео Ео

Рис.1

Если Фм  > %, то контакт металл-полупроводник будет обладать выпрямляющими свой­

ствами, поскольку в зоне проводимости полупроводника существует барьер ( Ф м  -% ). При
прямом смещении полупроводник находится под отрицательным потенциалом по отноше­
нию к металлу и электроны движутся из полупроводника в металл [4].

1.1. О мические кон такты  с полупроводниками группы  АШ ВУ
Омический контакт можно получить несколькими способами [5]:
1) понизить плотность поверхностных состояний;
2) уменьшить высоту потенциального барьера за счет изменения химического состава 

приконтактной области;
3) увеличить концентрацию носителей заряда в приконтактной области.
В настоящее время из материалов группы АШВ ' широко используется в полупроводни­

ковой микро- и наноэлектронике арсенид галлия - для получения СВЧ-приборов, светодио­
дов, лазеров и ряда других устройств. Для этого материала наиболее распространенным 
методом создания омических контактов является образование в приконтактной области 
сильно легированного приповерхностного слоя, который значительно сужает потенциальный 
барьер металл-полупроводник [5]. Этот же метод был выбран для построения численной 
модели омического контакта.

В области малых токов хорошим приближением для описания омических контактов 
является приближение равновесной плотности носителей в приконтактной области [6]. Кон­
тактные области рассматриваются как области полупроводника с той же концентрацией 
примесей, что и в приконтактных областях. Если количество макрочастиц вблизи контакта 
ниже равновесного, происходит «впрыскивание» макрочастицы в приконтактную область. 
Таким образом, ток через контакт определяется отклонением концентрации носителей в 
области контакта от равновесной концентрации.

Одним из основных критериев омических контактов транзисторов с высокой подвижно­
стью электронов можно считать глубину фронта сплавления в полупроводнике [3]. Стан­
дартные величины глубины фронта сплавления для СВЧ транзисторов составляют 50 -  90 
нм. Для приборов малых размеров этот параметр может составлять достаточно большую 
величину (до трети глубины канала) и он определяет глубину моделируемой контактной 
области.

Такая модель представления омического контакта проста в реализации и эффективна 
с точки зрения вычислительных затрат, однако имеет существенные ограничения: она не 
может быть применена в случае больших токов и не учитывает зависимость сопротивления 
контакта от температуры. Для более точного описания омических контактов необходим учет 
процессов прохождения свободными носителями барьера на КМГ1.
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1.2. Барьер Ш оттки
Второй тип контакта -  контакт с барьером Шоттки. Вследствие того, что работа выхода 

электрона из металла превышает электронное сродство полупроводника, следует, что элек­
троны металла не в состоянии преодолеть барьер -  их энергия меньше, чем энергия дна зоны 
проводимости полупроводника. Поэтому имеет место односторонний перенос заряда из 
полупроводника в металл и образуется обедненная электронами область со стороны полу­
проводника и электроотрицательный слой со стороны металла. В результате создается элек­
трическое поле, которое является тормозящим для электронов полупроводника, и таким 
образом ток через контакт прекращается.

Традиционно, при расчете статических вольт-амперных характеристик барьера Шоттки, 
учитывается термоэлектронная эмиссия и туннелирование носителей сквозь запирающий 
слой (термополевая эмиссия) [7]. При расчете туннельного тока, коэффициент туннельного 
прохождения рассчитывается методом Венцеля-Крамерса-Бриллюэна [8], который учитыва­
ет только подбарьерное прохождение носителей, не рассматривая механизмы взаимодейст­
вия заряженной частицы с потенциалом, в частности с надбарьерной областью [9]. Как ука­
зывалось в [7, 9], это приводит к неточному описанию процесса рассеяния и ошибкам при 
расчете параметров прохождения барьера. Такой метод расчета не дает удовлетворительной 
точности в области обратных токов. На практике обратные токи, как правило, превышают 
расчетные значения, полученные этим методом [7]. Гораздо более точное описание можно 
получить, если учесть такие эффекты как понижение высоты барьера Шоттки за счет сил 
зеркального изображения и электростатическое понижение барьера. Однако описание барье­
ра таким методом затруднительно в широком диапазоне смещений. Предложенный в работе 
[10] метод матрицы переноса позволяет достаточно точно вычислить коэффициент прохож­
дения и время прохождения, характеризующие движение электронов через барьер произ­
вольной формы, описанный кусочно-непрерывными потенциалами. В работах [7, 10] иссле­
довался процесс взаимодействия электрона с потенциалом, сформированным контактом 
металл-полупроводник с барьером Шоттки, при одновременном учете туннелирования ц над- 
барьерного прохождения и была предложена методика расчета статических ВАХ диодов с 
барьером Шоттки на ваАя.

Барьеру Шоттки посвящено достаточно много статей, но, по-прежнему, вопрос исследо­
вания режимов его работы остается открытым.

1.3. Туннелирование через потенциальны й барьер П-образного вида
Для моделирования перехода электронов между металлом и полупроводником необхо­

димо решить задачу туннелирования электрона через барьер, общий вид которого изображен
на рис.2.

В а) Электроны, движущиеся из металла в полупровод­
ник, встречают потенциальный барьер, приведенный на 
рис. 2, а, где и 2  = Ф -  % •б X

Ü2--

Электроны, движущиеся из полупроводника в 
металл, приходят на этот барьер с другой стороны, что 
соответствует случаю, изображенному на рис. 2, б; здесь 
и  2 = ~(Ф — X) •

Рис.2 Решение стационарного уравнения Шредингера для 
электрона в поле барьеров, приведенных на рис.2, а и б,

дает следующее выражение для коэффициента прохождения О (Е) :
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D =

4 ц 2 к 2 к |

2 2 2 2 2 (kkj + ц ) sm (цл) + р. (к  + K j )  cos (рл)
,E > U f,

Ібкк} ехр(-2рл)
, и 2 < Е < и 1;

? 2 2 2 /к  л
К  4 - K f + j . t  + K j ( - y )

Ц
о , e < u 2 ,

(1)

4 ъ *Ё  л & Щ )где к  = —— - ,К ! = - ї       ,
п п п

На рис. 3 приведен график зависимости коэффициента прохождения О(Е) от энергии 
частиц. При его расчете использовались следующие значения физических параметров: 
%(ОаАз) = 4,07э В ; ФМ (А1) = 3,6эВ ; Ерп ~ 7,08э5 (относительно низшего энергетического

уровня в металле); ширина контактного зазора равна 1 нм.

Е, эВ 

Рис. 3

Как следует из рисунка, с увеличением энергии электрона, налетающего на границу 
перехода металла и полупроводника, вероятность прохождения приближается к единице, т.е. 
через контакт проходят преимущественно высокоэнергетические электроны.

2. М одель кон такта  металл-полупроводник

Построение модели контакта металл-полупроводник можно разбить на три этапа:
1) моделирование рабочей области исследуемого полупроводникового образца;
2) расчет инжекции электронов из металла в полупроводник;
3) моделирование перехода электрона через потенциальный барьер П-образного вида.

2.1. Моделирование рабочей области полупроводника и-тин а
При моделировании рабочей области полупроводника использовалась упрощенная 

версия численной модели, которая была разработана авторами ранее, и использовалась при 
исследовании полевых транзисторов с затвором Шоттки [1, 11]. Для построения достоверной 
модели процессов, происходящих в активной области полупроводника, необходимо промо­
делировать движение свободных электронов этой области. Данная задача является задачей о 
движении ансамбля взаимодействующих частиц в неоднородном поле и описывается кине­
тическим уравнением Больцмана:

ËL+ V  + у  df  d Pi
dt j дГ[ dt i d p i  dt

S , (2)

где /  -  функция распределения свободных носителей, 5  -  столкновительный интеграл, г и 
р  -  координата и импульс свободных носителей.
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Решение кинетического уравнения сводится к решению уравнений движения для носи­
телей заряда в кристалле с учетом рассеяния:

сР _ 1 екк 1 Р
Ж Ш с1к Ш h т* (3)

■N (4)

где г к , т -  энергия и эффективная масса носителя соответственно, Р  -  действующая на 
него внешняя сила.

Действие 5  учитывается благодаря реализации механизмов рассеяния. Для отработки 
основных положений модели контакта мы положили 5  = 0 .

Для определения силы, действующей на носители заряда со стороны электрического 
поля, решается уравнение Пуассона (методом РАСИ):

Е£0 _ /
где N  = Щ г) -  распределение ионизированных атомов в решетке, е -  диэлектрическая про­
ницаемость кристалла.

2.2. Моделирование инжекции электронов из металла в полупроводник
Для моделирования инжекции из металла в полупроводник необходимо рассчитать 

количество электронов, способных перейти в зону проводимости полупроводника, находя­
щихся при этом в приконтактном объеме металла и способных преодолеть приконтактный 
барьер.

Функция распределения свободных электронов по энергиям в металле:

F(E)
dn
1Ё

4 l m l3 /2

пЧ3
-4 Ё

1

e x p ö )  + l (5)
кТ

Р Ф ( Е )

Количество электронов в интервале энергий от Е  до Е+ ВЕ  в приконтактном объеме, 
способных за время ск пересечь границу металла, определяется по следующей формуле:

ВЫф(Е) = Р(Е)У(Е)0(Е)ВЕ. (6)

Здесь У(Е) = 5- у(Е) -ей -объем  приконтактной области, !){Е) -  коэффициент прохождения 
барьера. Полное количество инжектируемых электронов определяется из соотношения:

Ем
\Р{Е)¥{Е)В{Е^Е. (7)

£с
По мере инжекции электронов из металла в 

полупроводник в приконтактном слое толщиной б со 
стороны металла образуется положительный заряд 
поверхностной плотности а, который создает элек-

трическое поле .£, = ----- 5 препятствующее инжекции
ее0

электронов. Результатом действия этого поля является 
уравновешивание токов в омическом контакте.

Энергетическая диаграмма омического контакта 
с учетом поля § = ф/5 представлена на рис.4.

2.3. Моделирование перехода электрона через потенциальный барьер П-образного вида
Попадание частицы на потенциальный барьер П-образного вида происходит при эмис­

сии электронов из металла, либо при их переходе из полупроводника в металл. В обоих слу­
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чаях вычисляется коэффициент прохождения В (Е )  согласно формуле (1). Затем по равнове­
роятностному распределению генерируется случайное число г е  (ОД], и при выполнении ус­
ловия 1)(Е) <= г считается, что макрочастица прошла через барьер.

При расчете перехода через барьер эмиссионных электронов из металла те макрочасти­
цы, которые преодолели барьер, заносятся в список частиц полупроводниковой структуры 
с энергией Е — £ 0 — Еп, где £ 0 ~ изначальная энергия частицы (энергия с которой частица
налетает на барьер), получаемая из распределения Больцмана, Еп -  энергия, затрачиваемая 
на преодоление поля в барьере.

3. Анализ результатов численны х экспериментов

Для проверки модели контакта металл-полупроводник была проведена серия вычисли­
тельных экспериментов. В первую очередь проводились исследования достоверности модели 
омического контакта. В ходе численных экспериментов были проведены исследования с раз­
личными значениями временного шага, шага сетки, количества макрочастиц и других 
модельных параметров. При дальнейшем изложении показаны результаты, полученные с 
наиболее оптимальными по соотношению точность/время моделирования параметрами 
модели.

Для получения его вольтамперной характеристики моделировалась полупроводниковая
область на базе СтаАв со следующими пара­
метрами: количество макрочастиц -  4000; 
коэффициент укрупнения -  5000; временной
шаг сйг=10-15с* ширина 2-10~6.и ; высота
10 л м ; количество узлов сетки по оси 
ОХ/ОУ соответственно 100/65; слой

 с. с
йЬ = 10 м ; длина контактов 10 м ; кон­

центрация примеси 10' и '3 . В качестве 
материала металла для омических контактов 
использовался А1 с Ф у  = 3,74эВ [4]. На­

чальное распределение носителей принималось равномерным по координатам и максвеллов­
ским по скоростям, как показано на рис.5. При проведении вычислительных экспериментов 
нижний контакт заземлялся, а на верхний -  подавался потенциал В ( ,

Получена ВАХ при изменении потенциала на верхнем контакте V ( в пределах 
[-1,25В ... 1,25В] . Мгновенные значения тока снимались в течение 10 пс, после чего произ­
водилась аппроксимация линейной функцией вида 1(() = Ь - к * { . Так как вариация трендо­
вой функции крайне мала, значение Ь соответствует величине установившегося тока. По ус­
тановившимся значениям тока при различной величине напряжения была построена вольт- 
амперная характеристика, приведенная на рис. 6.

Можно отметить, что характеристика линейная при 'р\ > 0,05В , а вблизи нуля наблюда­
ется скачок из-за наличия пространственного заряда, создающего потенциал в рабочей 
области ПП вплоть до 0,05 В, при нулевых потенциалах на обоих контактах. На рис.7 приве­
дены состояния моделируемой области при различных значениях потенциала на момент 
завершения вычислительного эксперимента, т.е. при 1 = 10 пс. Из рис. 7, а и б видно, что рас­
пределение макрочастиц в моделируемой области симметрично относительно напряжений 
разной полярности.
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Рис. 7

Заключительным этапом верификации численной модели стал вычислительный экспе­
римент по проверке работоспособности контакта, обладающего выпрямляющими свойства­
ми. При исследовании барьера Шоттки на базе ОаАз (рис. 8) были изменены следующие 
параметры моделируемой структуры: количество макрочастиц -  40000; коэффициент укруп-

25 3нения -  275; концентрация примеси в области «1=10 лГ ; концентрация примеси в облас­

ти п+ = I О24 л -5 .
Как и в случае омического контакта, вычислительный эксперимент длился 10 пс, но, в 

отличие от омического контакта, напряжение на барьер Шоттки подавалось только после 
того, как на контакте было установлено равновесное состояние. На рис.8 приведены состоя­
ния системы в момент времени 1 = 10 не, при подаче на них различных напряжений.

Вольт-амперная характеристика данного контакта была получена таким же методом, 
как и для случая омического контакта. Полученная зависимость приведена на рис. 10. Как 
видно из рисунка, при подаче отрицательного напряжения на выпрямляющий контакт, зна­
чение тока близко к нулю. Контакт открывается при подаче положительного потенциала 
Ф  = 0,4/7, необходимого для компенсации результирующей барьерной разности потенциалов, 
которая складывается из контактной разности на барьере Шоттки (рь = 0,5В и разности

потенциалов на переходе п - п + полупроводников Ф  _ + = -0 ,08 .6 . При дальнейшем повы­

шении потенциала ток начинает линейно расти.
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Заклю чение
Представлена численная модель контакта металл-полупроводник двух типов:
1) контакта с сильно легированной приконтактной областью и линейной вольтамперной 

характеристикой (омический контакт);
2) контакта, обладающего выпрямляющими свойствами (барьер Шоттки).
Для верификации численной модели были проведены вычислительные эксперименты, 

в результате которых были получены вольтамперные характеристики омического контакта и 
барьера Шоттки. Полученные характеристики свидетельствуют о достоверной работе 
построенной численной модели контакта металл-полупроводник, и как следствие, она может 
быть использована при моделировании диодов Шоттки, ПТШ, светодиодов, полупроводни­
ковых лазеров и других полупроводниковых устройств.

Авторы выражают благодарность В.В. Старостенко за участие в обсуждениях и ценные 
замечания по данной работе.
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