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Resumo

Nos ultimos 15 anos a industria do silicio tém usado o Si/Si0, de forma abrangente,
devido a baixa poténcia e a alta performance em aplicagdoes como na tecnologia CMOS
(semicondutor de 6xido metdlico complementar). Entretanto, a necessidade de reduzir a
corrente de tunelamento e o consumo de energiaem dispositivos Fets (transistor de efeito
de campo de semicondutor de 6xido metélico), levou & substituigao do SiOy como porta
dielétrica por materiais alternativos, como maior constante dielétrica (high-k dielectric),
tais como H fOy e Z1r0,, e a reposicao do poli-Si como eletrodo de porta, pelas portas do
metal. Neste trabalho os calculos foram feitos para avaliar os efeitos do potencial de auto-
energia em estruturas de barreiras de tunelamento quantico simples e duplas Si/Si0, e
Si/H fOs. O coeficiente de transmissao foi calculado em fungao da energia do elétron por
meio do método de mult steps. Como é sabido os efeitos de carga imagem ao perfil do
potencial de estruturas com diferentes constantes dielétricas é relevante. Assim, em nossa
simulagao levamos em consideragao os efeitos de carga imagem que usam a aproximagcao
classica de Stern [19] e estendemos para estruturas 2D de barreiras quanticas simples e
duplas. Os resultados demonstram que o efeito de carga imagem modificam fortemente as
barreiras de potenciais das estruturas Si/Si0y (Si/H fOs), produzindo deslocamentos,

para o vermelho (azul), na energia de transmissao de elétrons através destas barreiras.

Palavras-chave: tunelamento quantico, transmissao em barreiras quanticas de potencial

e correntes de tunelamento.

Areas do conhecimento: Matéria Condensada, Mecanica Quantica e Fisica do Estado
Sélido.



Abstract

In the last 15 years the industry of Silicon have used the Si/Si0O, on a comprehen-
sive, due to low power and high performance in applications such as CMOS technology
(semiconductor oxide complementary metal). However, the need to reduce the tunneling
current and power consumption in devices Fets (field-effect transistor of metal oxide semi-
conductor), led to the replacement of the SiO, as door dielectric materials for alternative,
higher dielectric constant (high-k dielectric), such as H fOy and ZrO,, and replacement
of poly-Si as the gate electrode, the doors of the metal. In this work the calculations were
made to assess the the potential effects of self-energy barriers in structures of quantum
tunneling of single and double Si/SiOs and Si/H fO,. The transmission coefficient was
calculated according to the energy of the electron by means of the mult steps method. As
is known the effect of loading the image profile of the potential for structures with different
dielectric constant is relevant. Thus, in our simulation we took into account the effects
of load image using the classical approach of Stern [19] and extended to 2D structures of
single and double quantum barriers. The results show that the effect of loading the image
strongly modify the potential barriers structures Si/SiOy (Si/H fO,), producing shifts

to the red (blue), energy transmission of electrons through these barriers. .

Keywords: quantum tunneling, transmission barriers in quantum of potential and cur-

rent of tunneling.
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1 FUNDAMENTACAO TEORICA

1.1 Introducao

Os primeiros dispositivos utilizando materiais semicondutores re-
montam a 1947, quando W.Schockley, W. Brattain e J. Bardeen nos Esta-
dos Unidos da América tiveram sucesso em fabricar o primeiro transistor de
estado sélido. Os transistores sao as unidades fundamentais que compoem
os microprocessadores, hoje presentes em todos equipamentos eletronicos
digitais, circuitos de memoéria de PCs, leitores de CD e DVD, TV e video
etc. Aquela época, as dimensoes dos transistores ainda eram de alguns

centimetros.

A evolucao tecnoldgica dos equipamentos eletronicos tem por base o
avanco da tecnologia dos materiais semicondutores, isso se deve a uma
série de técnicas e conhecimentos multidisciplinares que estabelecem um
relacionamento na ciéncia que abrange as atividades na tecnologia de in-
formacgao, ciéncias exatas, ciéncias biolégicas e engenharias: a Nanociéncia
e Nanotecnologia. Ela trata das aplicacoes e desenvolvimento de nanoestru-
turas e nanodispositivos utilizando, de maneira adequada as necessidades,

as propriedades fisicas e quimicas de novos materiais.

Nos anos 50 e 60 os dispositivos semicondutores eram fabricados com
dimensoes milimétricas, ja chegando mesmo a alguns microns, os primeiros
radios portateis tinham essa tecnologia. Foi a era de ouro para a corrida a
miniaturizacao dos dispositivos semicondutores e que levou ao desenvolvi-
mento de aparelhos elétricos e eletronicos cada vez mais compactos como
telefones, aparelhos de som, TV, etc; os quais vieram a se tornar comerciais

a partir das décadas de 70 e 80.
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A revolucao da miniaturizagao continuou nas décadas de 70 e 80, quando
se iniciou a fabricagao de dispositivos e circuitos integrados digitais con-
tendo componentes com dimensoes sub-micrométricas. Este conhecimento
permitiu integrar grandes quantidades de circuitos sobre um mesmo subs-
trato semicondutor, de forma que, quanto maior o ntumero de circuitos
integrados melhor a funcionalidade no dispositivo. Com a miniaturizacao
nas dimensoes dos dispositivos, ocorre um incremento em seu desempenho
e uma reducao no consumo de energia, o que explica a imensa evolucao re-
gistrada na eletronica nas ultimas quatro décadas, valendo-se da tecnologia

planar de fabricacdo de circuitos integrados [1].

Na literatura frequentemente, tem sido reportado uma grande quanti-
dade de trabalhos relacionados a nanotecnologia de semicondutores que,
possivelmente, num futuro préximo poderao ser aplicados ao desenvolvi-
mento de novos dispositivos [2, 3, 4]. Em meados de 1965 Gordon Mo-
ore, um dos fundadores da Intel, previu que a capacidade de um chip de
computador dobraria a cada 18 meses em funcao da miniaturizacao dos
dispositivos e a crescente evolucao tecnoldgica, o que ficou conhecido como
lei de Moore. Previsao que vem se confirmando nos dias de hoje. A capaci-
dade de processamento dos chips aumenta exponencialmente com o niimero
de componentes que o compoem. Para que isso ocorra € preciso reduzir
os tamanho dos componentes, de forma a capacitar o avango tecnolégico

previsto por Moore, Fig. 1.

Com a reducao nas dimensoes dos dispositivos eletronicos, cada vez
mais préximos da escala atomica, as portas dielétricas precisam ser mais
finas, assim os efeitos quéanticos nao podem ser mais desprezados [5, 6]
e devem ser considerados em toda sua generalidade. O uso continuo do
diéxido de silicio (Si03) como porta dielétrica em dispositivos eletronicos,

como os transistores e capacitores, comecou a ter limitacoes fundamentais
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Figura 1: Aumento exponencial do niimero de transistores de um chip ao longo do tempo.

nos ultimos anos. Embora sua espessura esteja abaixo da escala de 20A4,
ainda esta longe de alcancar a espessura requerida para o préximo nivel
desejado de desempenho, abaixo de 104, com correntes de tunelamento

aceitaveis.

Esforgos gastos para encontrar alternativas para o Si0y se voltaram a
dxidos amorfos, na tentativa de estender os conceitos da estrutura Si/SiOs.
Os materiais dielétricos encontrados na literatura, que podem substitui-lo

possuem, em geral, constantes dielétricas muito elevadas.

O 5104 possui um gap largo da ordem de 8.9 eV em comparagao com
o S, cujo gap fica em torno de 1.1 eV. Uma propriedade relacionada a
diferenca de gap entre os materiais é a altura da barreira de potencial
presente para tunelamento de elétrons na banda de conducao e de buracos
na banda de valéncia. Podemos observar na Fig. 2 que o potencial de
confinamento de elétrons em uma heteroestutura Si/Si0; é igual a 3.5 eV;
e para buracos 4.4 eV, em comparacao com outras estruturas formadas

com materiais de elevada constante dielétrica.
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Foi observado por Kawamoto [7] que a maioria dos materiais com cons-
tante dielétrica elevada (high-k dielétricos) tem gap menor que o gap do
S104, isso é mostrado na Fig. 3, que mostra a relacao aproximadamente
inversa entre bandgap e constante dielétrica estatica obedecida por alguns

dielétricos com constante dielétrica elevada.

6
4 b— —
=N = —
> D= —
L 321 14l 14| Banda de Condugio_
9 0 _1.1 _
o0 ~ 4.4] 3.4] 3.3] Banda de Valéncia
5 - Si -
S 2= —
m pr— —
4= —
6 SiO, HfO, ZrO, 7

Figura 2: Band Offset calculado para um nimero de materiais dielétricos com constante
dielétrica elevada [1].

v ' v ' v ' v ' v ' v
> ‘ ’ e
8 sio, a0 -
< - 2 HfO, .
v °r ®
- I ZrO, 1
Q L 2
8 4. ]
ok 4
I ® Si ]

I ' I ' Iy ' I ' I ' I

0 5 10 15 20 25 30

Constante Dielétrica (¢/ €)

Figura 3: Grafico da constante dielétrica versus gap para representacao dos materiais de
alta constante dielétrica [7].

A qualidade da interface formada com o Si é que diz se alguns dielétricos,
com constantes dielétricas elevadas, sao viaveis ou nao, pois ha duas consi-
deracoes relevantes no crescimento de uma interface: a formacao de defeitos

e a estabilidade térmica.
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1.2 Heteroestruturas Semicondutoras

A viabilizacao no avanco da fabricacao de dispositivos miniaturizados
nessas ultimas décadas é baseada em pesquisas de estruturas semiconduto-
ras, o que possibilitou o surgimento de novos materiais. Nos dias atuais é
possivel a producao de heteroestruturas quanticas, que apresentam propri-
edades Opticas e eletronicas, distintas das apresentadas pelo semicondutor
bulk', tendo sua forma e composicao quimica controlados com precisao
de angstrons. Por serem tao pequenos os fatores de escala (que no caso
pode ser largura de camadas e de interface) desses dispositivos tornaram-se
bastante proeminentes e determinantes na forma da funcao de onda dos

portadores de carga, afetando diretamente suas propriedades eletronicas.

Os pioneiros, em 1970, a estudar as propriedades eletronicas de hetero-
estruturas semicondutoras com dimensoes reduzidas foram Esaki e T'su [§],
o que impulsionou pesquisas nesses sistemas semiconcutores. Eles propuse-
ram que estruturas de potenciais unidimensionais baseados em semicondu-
tores, poderiam ser obtidas por justaposicao de finas camadas alternadas
dos mesmos, assim previram a possibilidade de formacao de heteroestru-
turas de duas formas basicas. A primeira se obtém variando o grau de
dopagem em uma matriz semicondutora basica, onde é detectado o encur-
vamento das bandas de energia; e a segunda forma, mostrada na Fig. 4,
origina-se a partir da variagao do tipo de semicondutor nas camadas. Nes-
tas heteroestruturas ¢ dada importancia ao padrao de descontinuidade nas

bandas de energia e as massas efetivas dos portadores - elétrons e buracos.

Este trabalho levou ao desenvolvimento de processos de crescimento de
heteroestruturas, dos quais, podemos destacar o processo CVD (Chemical

Vapor Deposition) onde, apés a deposicao, ha formacao de uma regiao

Isemicondutor bulk é caracterizado por conter apenas uma espécie de material em sua composicao
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Figura 4: Variacao espacial das bandas de condugao e valéncia em heteroestruturas obtidas
por alteracao do tipo de semicondutor nas camadas.
interfacial 6xida, inevitavel e necessaria para a manutencao de uma boa

propriedade de transporte nas interfaces.

Durante as ultimas trés décadas, o MBE (Molecular Beam Epitazy), a
epitaxia® por feixe molecular se estabeleceu como uma técnica excelente
para o crescimento de camadas semicondutoras de alta qualidade, tanto
para a construcao de dispositivos quanto para a pesquisa basica. Esse
método apesar de sofisticado é mais flexivel no crescimento epitaxial de
filmes finos, metais e dielétricos [9]. A idéia bésica desse processo foi de-
senvolvida em 1958, por Giinther [10], para a deposicao de filmes semicon-
dutores compostos, formados por elementos dos grupos III e V da tabela
periddica dos elementos quimicos. Arthur [11] foi o primeiro a realizar es-
tudos fundamentais sobre o comportamento cinético da evaporacao de Ga
e As em superficies GaAs; e o uso do processo de crescimento de filmes
finos para a fabricacao de dispositivos foi aplicado por Cho [12, 13| em

1970, e ainda se faz crescimento por MBE de portas éxidas com constantes

2Epitaxia é um processo de acrescentar material a uma estrutura cristalina de modo ordenado, a fim
de que o filme reproduza a estrutura cristalina do substrato, onde o material depositado deve possuir
caracteristicas moleculares semelhantes para poder acompanhar o plano de cristalizagao do substrato
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dielétricas elevadas.

A qualidade da interface pode ser analisada por exemplo pela técnica
RHEED (Reflection High Energy Electron Diffraction), onde o grande pro-
blema, no crescimento de materiais, ¢ minimizar o espalhamento por im-
purezas agregadas das ligas ou irregularidades nas interfaces, para que os
portadores possam fluir com menor impedimento possivel pelas interfa-
ces, localizadas nas extremidades das bandas de valéncia e conducao, onde

3

ocorre a mudanca de uma componente para outra heterojuncao ° semicon-

dutora.

A heterojuncao ideal é aquela que apresenta uma interface sem dis-
torcoes devido a variagao dos componentes da heteroestrutura, o que nao

¢é possivel com as atuais técnicas de crescimento.

O potencial de confinamento dos portadores origina-se a partir da fragao
da diferenca entre os gaps de energia dos materiais semicondutores que
formam a heterojuncao. A grandeza desta fracao é denominada band offset,
e sua determinacao é um dos problemas importantes da fisica de sistemas
semicondutores de dimensionalidade reduzida (pogos quanticos, barreiras

quanticas, fios quanticos e pontos quanticos)[14, 15].

A mudanca de um tipo de semicondutor para outro nao ocorre local-
mente, isto €, em um unico plano atomico, o que acarretaria em uma hete-
rojuncao abrupta, mas como hé ligacoes quimicas mistas entre os atomos

da interface, isso produz regides interfaciais (ndo abruptas).

Um dos modelos teéricos existentes no estudo das propriedades de he-
teroestruturas abruptas e nao abruptas é a teoria da massa efetiva, EMT:
Effective Mass Theory [16, 17], que consiste em transformar o problema

inicialmente complicado do movimento de um portador num cristal, sujeito

3Heterojuncao é a interface da unido de dois materiais sélidos cujo gap entre as bandas de valéncia e
conducao seja diferente.
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a um potencial externo adicional, num problema mais simples, correspon-
dente ao movimento do portador no espaco livre com o mesmo potencial ex-
terno, onde todos os efeitos da estrutura cristalina (potencial interno) estao
embutidos em um tensor denominado de massa efetiva, cujos elementos
sao determinados pelos parametros que descrevem essa aproximacao para
cada tipo de material escolhido. Um problema importante na utilizacao
da EMT em heteroestruturas semicondutoras é a dependéncia espacial da

massa efetiva dos portadores.

De acordo com a teoria cléssica, uma carga pontual situada a uma
distancia d da superficie de um condutor perfeito ocasiona o aparecimento
de uma carga de mesmo moédulo, mas de sinal contrario, no ponto exata-
mente oposto com relacao a superficie. Caso a carga esteja no interior de
um poco quantico a distribuicao de cargas ficticias deve ser escolhida de
modo a reproduzir exatamente as condicoes de contorno dentro da regiao
em que o problema esta definido, nao importando o que ocorra fora dos
seus limites. Esse procedimento configura o método das imagens, que serd
discutido na seccao 1.3 deste trabalho. Se houver uma diferenca relevante
entre as constantes dielétricas dos materiais que formam a heteroestrutura,

o efeito ocasionado pelas cargas imagem torna-se relevante.

Para geometria simples, métodos baseados nas cargas imagem apresen-

tam a vantagem de prover solucoes analiticas da equacao de Poisson.

1.3 Efeito de Carga Imagem: Potencial de auto-energia

Na optica é comum a utilizagao da imagem, em particular, olhando
para a imagem de um objeto refletida em um espelho, podemos imaginar
um objeto em uma determinada posicao. Mas o que vemos na verdade

sao raios luminosos refletidos em uma superficie, e que chegam aos nossos
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olhos dando a impressao de haver um objeto em um determinado lugar,

mas que na verdade é apenas a imagem do mesmo.

Em 1881 James Clerk Maxwell (1831-1879) no capitulo VII do seu li-
vro “An Elementary Treatise on Electricity” trata da teoria, das cargas-
imagem. Fazendo uso dessa teoria muitos problemas relacionados com a
distribuicao de cargas na superficie de corpos podem ser simplificados ou

resolvidos, usando a mesma idéia da imagem em problemas de 6ptica.

Na eletrostatica existem problemas que envolvem condigoes de contorno
nos quais a distribuicao de cargas especificadas esta de uma forma tal que
se torna muito complexo a resolugao da equacao de Poisson. Entao nestes
casos pode-se tentar uma abordagem diferente, que consiste na substituicao
das condicoes de contorno dadas por uma distribuicao de cargas situada
fora da regiao de interesse, que é aquela onde se quer obter o potencial.
Essa distribuicao de cargas ficticias, chamadas de cargas imagens, deve
ser escolhida de modo a reproduzir exatamente as condicoes de contorno
dentro da regiao em que o problema esta definido, nao importando o que
ocorra fora dos seus limites [18]. Esse procedimento configura o método

das imagens, tratado por Maxwell em seu trabalho.

O mais simples dos problemas, no que diz respeito ao método das ima-
gens ¢ relacionado ao estudo de um sistema formado por uma carga Q,
pontual e localizada préoximo a uma interface condutora aterrada, mantida

num potencial fixo e nulo, devido ao aterramento da interface.

Fisicamente, o que ocorre neste caso é que o plano fica submetido ao
campo elétrico gerado pela carga, e isso faz com que seus elétrons se movam,
produzindo uma carga elétrica induzida sobre o plano. Essa carga induzida
gera um campo elétrico que se soma vetorialmente ao da carga pontual,
produzindo o campo total. A interface intercepta todas as linhas de campo

que partem da posicao da carga pontual. Esta configuracao de campo
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elétrico poderia ser substituida por uma outra em que se considera uma
carga (Q em 7 e uma carga imagem (), situada de forma simétrica em
relacao a interface, na posicao r¢r, |7| = |r¢|, como se fosse a imagem

num espelho.

Figura 5: Configuracao de cargas equivalentes para o problema de uma carga pontual
proxima a uma interface [30].

A presenca de uma carga pontual ) localizada em 7y e um meio que
a permissividade dielétrica varia espacialmente, o potencial eletrostatico

pode ser resolvido através da Equacao de Poisson.

Partindo da 1? lei de Maxwell, onde:

V.D=p (1.1)

onde D é conhecido como deslocamento elétrico e pode ser escrito como:
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E =~V

assim a equacao 1.1, pode ser escrita da forma:

ou

2 __P
Voo =

que ¢ a equacao de Poisson, com a constante dielétrica invariante com a

posicao.

Quando temos um problema envolvendo distribuicoes continuas de car-
gas, é conveniente incluir essas cargas na densidade de carga total. Isto
pode ser feito através do uso de funcoes delta de Dirac. Se uma dada carga
Q estéd localizada na posicao 7, a densidade de carga associada a essa carga

é escrita como

P = Qo(T" — 1)

Entao a equacao 1.2 pode ser expressa como
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V.(e) Vo) = —Q8(7 — ) (1.3)

Do 1° membro, desta equacao, teremos que:

V(e Von) = e Vi + Ve Vor

que substituindo na Eq.1.3, obtemos:

£ V2 + Ve Vo = —QO(F — ) (1.4)

Uma vez que é desejado considerar interfaces graduais entre diferentes
dielétricos, se a permissividade dielétrica (¢) for uma fungao apenas da
coordenada z, pode-se considerar a posicao da carga na origem do eixo X
e y, e introduzir a coordenada radial p bidimensional. Nesta simetria foi
utilizada uma solucao para ¢ na forma de expansao em Fourrier-Bessel,

19].

b = | ado(aR)Ay(2)da, (1.5)

onde o coeficiente A,(z) serd determinado a partir da solucao da equagao

de Poisson e Jy(z) é a fungao de Bessel de ordem zero. Assim;

V2% = V[ [~ qJo(gR) Ay (2)dq



1.8 Efeito de Carga Imagem: Potencial de auto-energia 13

ou apos aplicar o operador V, teremos que:

Vi = [T alJ(gR)VPA,(2) (1.6)
+ Ay(2)V2Io(qR) + 2V.J (qR)V Ay(2)]dg

Calculando cada termo separadamente e utilizando para o problema o

operador V em coordenadas cilindricas, obtemos;

V2 Aq(z) = Al(2) (1.7)
V2 J(qR) = —¢*Jo(¢R) (1.8)
VJo(qR) = —qJi(qR)dr (1.9)

VAq(z) = A(2)d. (1.10)

Aplicando as equagoes (1.7), (1.8), (1.9) e (1.10) na equagao (1.6), temos:

V26 = [ al(@R)[A](2) — ¢ A,(2)]dg (1.11)

Calculando 65(2) e ﬁqﬁ(r), teremos que:
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Ve :é“/( )k (1.12)

Vo) = /OOO q—qJ1(qR) Agdp + JoAy(2)k]dq (1.13)

Agora substituindo as equagoes (1.11), (1.12) e (1.13) na equagao (1.4) e

usando §(7 — 7)) em termos de coordenadas cilindricas;

[ wlam) (A + Z; A = A())dg (L1
- —Qflzé(R o RO)5(¢ - ¢0)5(2 — ZO)
)

Integrando em ¢: de 0 a 2w, e multiplicando a equacao por RJy(¢'R),

teremos:

/

" () 4 2
f e hama B (4E) + 124 () - Pa(2) ) dg

T 9 o Jo(q'R)S(R — Ro)é(z — =)
7'('5()

Integrando em R: de 0 a oc:

L7 R Jo(gR) (g R)AR [ <A” 2) + SI(Z)A;(Z) - qQAq(Z)>dq

€(2)
—Q0(z — z9) [ ,
= R)O(R — Ry)dR
ome /o Jo(q' R)6( 0)

sendo que:
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| RIo(aR) Jo(q R)dR = ;5((1 —q)

|7 Jo(d R)S(R — Ro)dR = Jo(q Ro)

assim:

I A1)+ SO () — () s — o)
0 q q 5(2) q q q q q q q
— (2 — 20)Jo(q'Ry)
27T€(Z)

Integrando e sabendo que para Ry = 0 temos que Jy(q'0) = 1;

/

1) 4 S0 A7 ) A () = — D (s
Aq(z)Jrg(Z)Aq(z) qu(Z)_27r5(Z)5(Z 20) (1.15)

Se a constante dielétrica independe da posicao em z, entao 6/(2) =0ea

solugao da equagao (1.15) se reduz a:

Q
AV(z) = alz=2ol 1.16
a(2) drge)” : (1.16)

o potencial encontrado sera o potencial coulombiano;
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Q

N 47‘(8(20)‘77— T'BV

b (1.17)

divergente na posicao da carga. O potencial imagem ou potencial de auto
energia determina o efeito da variacao espacial da constante dielétrica sobre

o potencial na posicao da carga. Esse potencial é determinado por:

Bin(z0) = )7 alAg(z0) — A2e0)ldg (119

onde o fator 1 é considerado devido ao potencial ser uma funcio de auto-

2

energia. FEsta tltima equacao determina o efeito do potencial de auto
energia ao longo da dire¢ao de crescimento (dire¢ao z) de estruturas cuja
constante dielétrica varia com a posi¢ao, como € o caso de pocos e barreiras

quanticas formadas por Si e S104 e 6xidos high-k.

1.4 Tunelamento Quantico

O Tunelamento de particulas através de barreiras de potencial re-
presenta um dos problemas mais fundamentais de Mecanica Quantica,
onde se tornou conhecido o efeito tunel, cuja ocorréncia é uma das ma-
nifestacoes mais interessantes do comportamento ondulatéorio da matéria.
Ocorre quando uma particula viola os principios da mecanica classica, pe-
netrando ou atravessando uma barreira que possui energia potencial maior
que sua energia cinética. Segundo a mecanica quantica as particulas podem
exibir comportamento ondulatério ou corpuscular, desta forma essa trans-
missao ocorre devido ao comportamento ondulatorio dessas particulas. O
modulo do quadrado da funcao de onda de uma particula representa a

probabilidade de encontrar a particula em determinada posicao.
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O conceito quantico de tunelamento foi primeiro aplicado por Gamov
(1928) para explicar o decaimento o em nucleos pesados, e em seguida por
Oppenheimer, para a ionizacao dos a&tomos de hidrogénio. Na Fisica do Es-
tado Soélido este efeito foi introduzido inicialmente por Fowler e Nordhein
[20] para se estudar a emissao eletronica em metais e por Zener [21] | em
1934, para estudar o movimento de elétrons através de bandas de energia
proibidas. Em 1958, este efeito foi incorporado por Leo Esaki na descricao
do funcionamento de um diodo tunel, dispositivo que funciona através de
tunelamento de elétrons em materiais semicondutores, sao largamente usa-
dos em circuitos eletronicos rapidos devido a sua alta frequéncia de res-
posta, um marco importante que deu inicio a era dos dispositivos semicon-
dutores quanticos com grandes modificacoes na eletronica da época. Assim,
o tunelamento quantico tem se constituido em um instumento importante
para a compreensao da natureza e do comportamento microscopico das
particulas que se movimentam em estruturas como barreiras, pogos, fios e

pontos quanticos.

Nestes estudos é comum o uso de modelos que podem ser divididos em
regioes espaciais, nas quais estes potenciais (que descrevem interacoes entre
particulas) podem ser aproximados por patamares costantes. Neste caso,
como as regioes de transicao dos potenciais entre os patamares vizinhos
estao restritos a regioes espaciais muito pequenas, entao estas transigoes

do potencial podem ser assumidas como abruptas [22].

Outro aspecto importante esta relacionado com a tridimensionalidade
dos sistemas fisicos dos dispositivos. Alguns de seus aspectos mais fun-
damentais podem ser estudados através de modelos fisicos simples, cujos
calculos sao baseados no uso de potenciais unidimensionais. Potenciais
unidimensionais oferecem um exemplo instrutivo e o seu uso no estudo de

confinamento e tunelamento de portadores de carga, em dispositivos se-
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micondutores apresenta-se sempre vantajoso como uma primeira aborda-
gem investigativa, que possibilita obter resultados qualitativos dos aspectos

fisicos do sistema em questao.

O estudo das propriedades ondulatorias associadas a propagacao de uma
particula quantica de massa m e energia cinética E que se movimenta ao
longo da direcao z e incide sobre um potencial V|.), Fig. 6, pode ser feito

através da solucao da equagao de Schiodinger independente do tempo:

"z),

UM
ve MMM A v-

| l -
—a 0 a b

Figura 6: Barreira quantica com potencial constante V;, onde J; é o fluxo incidente, Uy
¢ a componente da solucao da funcao de onda associada a reflexao e ¥ a componente
associada a transmissao.

hod?
g2 le tVe¥e = E¥q (1.19)

Uma vez definida a forma do potencial V(,) ¢ possivel obter a solucao
geral para a fungao de onda W), associada a particula, a partir dela, iden-
tificar suas componentes associadas a incidéncia [U;(z)], reflexdo [Ug(z)]
e transmissao [Wr(z)] do portador neste potencial. Para o problema pro-
posto pelo presente trabalho, o potencial V() consiste de uma barreira
de potencial AE,), devido a descontinuidade das bandas de energia dos

materiais, na posicao de interface entre os mesmos, mais o potencial de



1.4 Tunelamento Qudantico 19

auto energia ¥;,(z) devido a descontinuidade da constante dielétrica dos

materiais na posigao da interface (Eq. 1.18).

‘/(z) = AE(Z) + sz(z) (1.20)

As densidades de correntes, ha fluxos, para cada uma dessas possibili-
dades de ocorréncias (incidéncia, reflexao e transmissao) podem ser obtidas

através da expressao:

ho(0U O
J(Z):M@ o xp) (1.21)

particularizada para cada uma das componentes da funcao de onda em

questao.

Os coeficientes de reflexao R(p) e transmissao T{g) do portador pelo

potencial V(. sao definidos pelas relagoes:

||
Rpy = —;
(E) 1|
Jr
Ty = () (1.22)

onde Jy, Jr e Jr representam os fluxos incidente, refletido e transmitido,
respectivamente. Sendo V() um potencial representado por uma fungao
real, entao reflexao e transmissao sao as unicas possibilidades para as

particulas que incidem sobre este potencial, de modo que devemos ter:

R(E) + T(E) =1 (1.23)
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que representa a conservacao do fluxo de probabilidade.

Sendo V) constante nos dominios dos feixes incidente, refletido e trans-

mitido, entao as componentes da funcao de onda nestas regices sao descri-

tas por:

\I/[(Z) = C]@iKlZ
\IJR(Z) = CRe_iKlz
Ur(z) = Cre'ts*

(1.24)

onde C7, Cg e Cr representam as respectivas amplitudes e K; e K3 o0s

vetores de onda na regiao do potencial.

Os fluxos de incidéncia, reflexao e transmissao a partir das equacoes

(1.21) e (1.24), resultam em respectivamente:

hK

Jr(z) = ml|AH2
hK

Jn(z) = == | Ag|*
hK

JT(Z) = mg\AT’Q

Substituindo a equagao (1.25) na equagao (1.22), obtemos:

Ap?

R(E) = E )
Ks3| Ag|?

Tip) = A

As razoes Ar/Ar e Ar/A; sao obtidas através da solugao da

(1.25)

(1.26)

equacao
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de Schiodinger, equacao (1.19), ao longo de todo dominio do potencial,
levando em consideragao as condicoes de continuidade da funcao de onda
W(.) e da sua derivada primeira 0V ,)/0Z nos pontos de descontinuidade

do potencial V..

1.5 Escopo da Dissertacao

Este trabalho tem como objetivo investigar o tunelamento de elétrons
em heteroestruturas formadas por materiais de diferentes constantes dielétricas.
Esse estudo foi realizado em barreiras quanticas de Si/SiOy e Si/H fO

simétricas simples, abruptas e nao abruptas; e barreiras duplas abruptas.

No intuito de contornar o problema de polarizacao elétrica devido ao
campo de portadores vizinhos, grande parte dos trabalhos sobre distri-
buicao de potencial utiliza técnicas numéricas, que no caso deste trabalho,
o método de cargas imagem apresentou-se como uma boa aproximacao nas

solucoes analiticas da equacao de Poisson, devido a geometria do problema.

No Capitulo 1 foi apresentado os principais aspectos teéricos, necessarios

para a compreensao do trabalho.

No Capitulo 2 é feita uma breve revisao bibliografica de trabalhos ante-
riores, é desenvolvido o método de degraus multiplos proposto por Ando e
Itoh para solucionar numericamente a equacao de Schrodinger em um po-
tencial arbitrario. Demonstramos que os efeitos de cargas imagem, induzi-
das pelas diferentes constantes dielétricas, modificam a estrutura eletronica
destas barreiras quanticas. A interpretacao dos resultados obtidos foram
associados a mudanca na transmissao, nesses sitesmas quanticos, devido a

variacao das constantes dielétricas.

No Capitulo 3 é mostrado o tunelamento ressonante em barreiras duplas

Si/Si05 e Si/H fO e discutidos os resultados obtidos.
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No Capitulo 4 sao feitas as conclusoes destes estudos e futuras perspec-

tivas.

Em seguida é apresentado no Apéndice A o cédlculo do potencial de
auto-energia para uma barreia dupla, com uma carga puntual localizada
no eixo z = zp, em uma das regioes da estrutura, por fim sao listadas as

referéncias bibliograficas usadas para a realizacao deste trabalho.
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2 PROPRIEDADES
ELETRONICAS DE
TRANSPORTE EM BARREIRAS
QUANTICAS SI/SIO5 E
SI/HFO-

Neste capitulo iremos estudar sistemas quanticos de baixa dimensio-
nalidade do tipo barreiras quanticas Si/Si0Oy e Si/H fOy. Serd mostrado
que os efeitos de cargas imagem, devido a variacao da constantes dielétricas,
modificam fortemente a estrutura eletronica destes sistemas, cujos mode-
los de tunelamento usados para calculos de barreiras quanticas existentes
sao inadequados para descricao destes sistemas. O modelo usado consiste
em calcular o coeficiente de transmissao, baseado no método de mult steps
proposto por Ando e Itoh [22], levando em consideracao o efeito do po-
tencial de auto energia ¥;,,(z) que é calculado baseando-se em modelos
de carga imagem presente em livros textos da literatura de eletromagne-
tismo classico. Os resultados demonstram que o efeito de carga imagem
afeta consideravelmente as barreiras de potenciais dos sistemas Si/Si0O5 e
Si/H fOs, produzindo deslocamentos na energia de transmissao de elétrons

através destas barreiras.
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2.1 Introducao

Do ponto de vista de alta velocidade, bom desenvolvimento e novas
aplicacoes dos dispositivos eletronicos e circuitos integrados, é crescente
o numero de pesquisas que objetivam otimizar processos litograficos que
permitem a manufatura de estruturas tao pequenas, a fim de que possam
entrar em producao industrial compativel com a demanda de mercado.
A miniaturizacao cada vez maior destas estruturas acaba por revelar a
natureza quantica de transporte e confinamento de portadores entre as
juncoes que as compoem. Com isto nos ultimos 20 anos, foi grande o
interesse em estudos de tunelamento ressonante em pocos e estruturas de

superredes.

Em mecanica quantica, o cdlculo do coeficiente de transmissao pode
tornar-se um problema insoluvel, dependendo da forma da barreira de po-
tencial em estudo. Para contornar este problema, foram desenvolvidos
varios métodos aproximativos, que dentro de certos limites de validade,
permitem obter resultados confidveis e que representam as propriedades

fisicas do sistema considerado.

O método mais convencional usado para calcular o coeficiente de trans-
missao através de uma barreira de potencial, desde que esta varie suave-
mente em um comprimento de onda de de Broglie, para portadores inci-
dentes, é o método de aproximagcao semi-classica, também conhecida como
aproximacao WKB [23], em homenagem a Wentzel, Kramers e Brillouin
por terem sido os primeiros a aplicar em problemas de mecanica quantica.
Embora o método WKB tenha sido muito usado na literatura, seus re-
sultados falharam ao tentar explicar fendomenos de ressonancia, além de
produzir resultados incorretos em regices onde o perfil do potencial varia

abruptamente [24]. Entretanto, variacoes abruptas do potencial sao fre-
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quentemente encontrados em interfaces entre dois diferentes materiais em

uma estrutura de heterojuncao.

Chandra e Eastman [25] calcularam o coeficiente de transmissao para
uma barreira triangular via métodos numéricos. Gundlach [26] calcu-
lou correntes de tunelamento através de uma barreira trapezoidal usando
funcoes Airy nas interfaces. Este mesmo procedimento foi aplicado em bar-
reiras triangulares por Christodoulides e colaboradores [27]. Entretanto
estes estudos nao sao apropriados para investigar, pocos quanticos, bar-
reiras e superredes, devido a complicados tratamentos envolvidos nestas
andalises. Além disso, estes estudos nao levam em conta as variagoes da
massa efetiva do elétron entre as regioes que constituem a estrutura. Ando
e Itoh [22] apresentaram um método para o calculo do coeficiente de trans-
missao através de uma barreira de potencial arbitraria, denominado matriz
de transferéncia. Neste método, o potencial arbitrario, a massa efetiva e a
constante dielétrica sao aproximadas por funcoes formadas por N segmen-
tos (fungoes multisteps), onde seus valores podem ser considerados cons-
tantes. O método é aplicado tanto em situacoes onde a energia da particula
¢ maior que a correspondente altura da barreira de potencial quanto em
situacoes com energia menor. Devido a isto, usaremos neste trabalho o
método de matriz de transferéncia para efetuar o calculo do coeficiente de
transmissao de elétrons através de barreiras Si/Si0O2 e Si/H fO, simples.

No proximo capitulo o mesmo método serd usado para barreiras Si/Si0;

e Si/H fO, duplas.

2.2 Estados Eletronicos em um Potencial Unidimen-
sional Arbitrario

No presente céalculo, em vez de lidar com variacoes continuas do po-

tencial V.), ao longo da direcao z, consideramos fungoes no qual o potencial
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Viz), @ massa efetiva m.) e a constante dielétrica ¢,y sao divididas em N

segmentos, ao longo dos quais estes valores podem ser considerados cons-

tantes.

A

N -

3 i | PN N=10

2| B/ A -

2 | Lo

S . L

A ‘B A
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£0 b L

S L l

5 5
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< i1 i <N <

Distancia 7

Figura 7: Perfil de um potencial arbitrario que esta subdividido gradualmente em peque-
nos passos de potenciais.

Vamos considerar que o potencial seja uma sequéncia de N pequenos
segmentos. Um exemplo para o caso em que N = 10 é mostrado na
Fig.7, onde a barreira de potencial V), a massa efetiva m,.) e a constante

dielétrica ;) sao aproximadas pelas respectivas fungoes:

Vi = Vi = V(Z55), 21)
Zi-1+ %
S s A 2.9
) =€ 6( 5 ) (2:2)
e
M (,) = Mk; = M * (Zil;_ Zi), (2.3)



2.2 FEstados Eletronicos em um Potencial Unidimensional Arbitrdrio 27

para z;1 < 2 < z (1=0,1,2,.... NN + 1).

A equacao de Schrodinger unidimensional, que descreve uma particula
que se movimenta através do potencial V(,), usando aproximagao da massa
efetiva (fungao envelope), e operador de energia cinética proposto por Ben

Daniel e Duke [28]; é descrita na forma:

Y amg a0 Vv = Bl (2:4)

na regiao i, para z;_1 < z < z;. Esta equacao pode ser reescrita na forma:

d2 ZmZ(Z)
2Ot g

(E-V)=0, (2.5)
onde Vi,y = Vi e m(;) = m; na regiao 1. A solugao ¥; para esta equagao ¢

a funcao de onda na i-ésima regiao, associada a um elétron com energia E

movendo-se através da barreira potencial:

\Ilz(z) = AieiKiz + Bie_iKiz, (26)

para z;_1 < z < z;, onde o vetor de onda na regiao i é:

2ms;
m:JHQw—wx (2.7)

onde h ¢é a constante de Planck dividida por 2.

As constantes A; e B; na equagao (2.6) sao obtidas a partir da condigao

i d¥;

de continuidade da fungao de onda W) e de sua derivada primeira <~
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em cada interface da regiao i; estas condicoes de contorno resulta em:

Ai+ B = Ajeifntammn) 4 gy emiKinamzia) (2.8)
K; K; e o
mi (Ai = Bi) = mi [Apyefntzzn) B, et imzin)), (2.9)
Definindo
m; KZ‘Jrl
(1) mit1 K (2.10)

e 211 — 2; = h;y1 como sendo a espessura da regiao ¢ + 1.

Podemos expressar A;;1 e B;; 1 em termos de A; e B; na forma de

matriz;

Ai A;
= Mit1yi , (2.11)
Bi—|—1 B’L

onde definimos a propagacao da matriz como
1 (1 T P(i+1)i>eiKi+lhi+1 (1 _ P(i_i_l)l.)eiKi-&-lhi-&-l

M1y = 5 , , . (2.12)
2| (1= Pypayi)e e (14 Py e Koo

A relacao pode se propagar de regiao a regiao:
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ANt Ay
= M(N—l—l)NM(N—l)N---MlO (213)
Bn41 By
Para estados ligados, temos que E < Vj e Vyi1. Portanto, Ky = iqq e
Kyi1 =1tapni1, onde ag e ayi1, sao dados por:
2m0
Qp = 7(% - E)7 (2-14)
e
o 2my1
AN+l = T(VN—’_l - E) (215)
As solucoes nas regioes 0 e N + 1 serao solucoes da forma:
Wy(z) = Byetol—20), (2.16)
e
\IIN+1(Z) = AN+16_O[N+1(Z_ZN+1), (217)

onde Ay = 0 e Byy1 = 0. Note que a ultima posicao zy,1 € introduzida

para uso da propagacgao da matriz, e isto é arbitrario (pode ser igual a um

conjunto de z,). Podemos escrever o produto das matrizes como:
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| Mun My
M(N+1)N---M10 = , (218)

My Mo

e portanto

A My M 0
N+ | 11 Mi2 . (2.19)

0 My My | | By

Para solucoes nao triviais, a equacao satizfaz
Mo (E) =0 (2.20)

desde que By nao possa ser zero (por outro lado, todos os outros termos da
matriz sdo zero). Solucionando a equagdo (2.20) obtemos os autovalores
de E. Na prética, My (F) é uma fungao complexa e os autovalores E sdo
reais. Portanto, um método conveniente para encontrar os autovalores é
calcular os minimos de |May(E)| ou log |Mays(FE)|, entre o mais baixo e o

mais alto nivel de energia do perfil do potencial V..

A amplitude de transmissao Ay, e o coeficiente de transmissao T,

podem ser calculadors, fazendo Ag=1e By,1 =0 para:= N + 1, assim:

myy1 Ko 1

Ay = (2.21)

)
mo K1 Mo
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mo Kyt 2
T = A ) 2.22
o K 222)

O método de degraus multiplos pode ser generalizado para outras si-
metrias diferentes da cartesiana, como por exemplo a simetria cilindrica
ou a simetria esférica. Para a simetria cilindrica as solucoes exponenciais
dadas pela equacdo (2.6), e** sao substituidas pelas funcoes de Bessel e

Neumann esféricas.

2.2.1 Potencial de auto-energia para barreiras abruptas

O modelo usado para simular barreiras quanticas abruptas baseia-
se em um semicondutor crescido na direcao z, intercalando uma barreira
éxida (H fOy ou SiOy) com camadas de Si. O déxido ¢ limitado na regiao

|z| < a, conforme demonstra a figura (8).

Energia

Distancia (Angstrom)

Figura 8: Modelo de barreira quantica abrupta, formada por semicondutor-éxido-
semicondutor

O potencial de auto energia ¥;,,(z) é calculado a partir da equacao

(1.15) para g, = 0:
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Al(z) = ¢*Ay(2) = 6(z — 20) (2.23)

27 €(2)
aplicando as condi¢oes de contorno para A,(z), a qual tende a zero quando
|z| — oo e aplicando as condigbes de continuidade do potencial e de sua

derivada primeira na posicao da interface. As solugoes para a equacao

(1.18), sao dadas por:

)\Q o eq(2sz) )\Q
Lo e y 2.24
i 27‘(‘(52 n 51)2 /0 1 + )\26—2QL q + 167'(-51 (Z + %)’ ( )
oo 4227 L) 4 9\e 2L | oma(22+L)
Eﬂ) _ / - dg, (2.25)
87T52 1 -+ ANe—2
s ©22Q o Tt 9 (2.26)

d :
2m(eg 4+ €1)2 /0 1+ N2e24L q+ 167me1(z — %)

onde os indices representam: (1) para a regiao a esquerda da barreira, (2)
para a regidao da barreira e (3) para a regiao a direita da barreira. As
constantes dielétricas entre os dois meios, silicio e 6xido, sao representadas
respectivamente por €1 e €9, () é a carga elementar e L representa a largura

da barreira quantica.

Devido as condicoes de contorno temos que:

E1 — &2
€1+ €2
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Figura 9: Perfil Barreira Si/S10,. (a) perfil do potencial total V(. = X (2) + AE(.y, (b)
perfil do potencial AE.) devido as bandas de energia e (c) perfil devido ao potencial de
auto-energia X, (2).
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Figura 10: Perfil Barreira Si/H fO,. (a) perfil do potencial total V,) = ¥;,(2) + AE,),
(b) perfil do potencial AE|,y devido as bandas de energia e (c) perfil devido ao potencial
de auto-energia ¥.;,,(2).
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A figura (9) ilustra o perfil do potencial da barreira Si/Si0, abrupta,
onde o elétron sente um potencial atrativo quando se movimenta através
do é6xido Si0s e repulsivo quando se movimenta através do semicondutor
Si, como mostrado na figura 9(c), isto se deve as diferentes constantes
dielétricas dos materiais usados na heteroestrutura. A figura 9(b) traca o
perfil do potencial AL, devido a descontinuidade das bandas de energia
dos materiais. Na figura 9(a) o potencial V(,) = ¥;,(2) + AE(,) ¢é tracado

levando em consideracao o efeito do potencial de auto-energia.

A figura (10) ilustra o perfil do potencial da barreira Si/H fO, abrupta,
onde o elétron sente um potencial repulsivo quando se movimenta através
do 6xido H fO, e atrativo quando se movimenta através do semicondutor
Si, como mostrado na figura 10(c). A figura 10(b) traga o perfil do poten-
cial AE(,) devido as bandas de energia dos materiais. Na figura 10(a) o
potencial V() = Xjn(2) + AL, ¢ tracado levando em consideragao o efeito

do potencial de auto-energia.

O potencial de auto-energia 3;(z;) diverge na posigao das interfaces,
ou seja, quando z — +L/2. Para contornar essa divergéncia, usamos um
esquema numérico similar ao shift ¢ introduzido fenomelogicamente por

Kumugai e Takagahara [29].

2.2.2 Potencial de auto-energia para barreiras nao abruptas

Em barreiras quanticas com interfaces nao abruptas, a constante
dielétrica varia linearmente nas interfaces através de uma interpolacao
linear entre a constante dielétrica do silicio €1 e a constante dielétrica
do é6xido g9 . A Tabela 1 mostra esta interpolacao linear para barrei-
ras quanticas baseadas em dielétricos high-k (g9 > £1) e para barreiras

quanticas dielétricas (g2 < €1).
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Tabela 1: Interpolacao linear entre a constante dielétrica do silicio €1 e a constante dielétrica
do é6xido €2, na regidao das interfaces

Eo > €1 €9 < €7
gi(z) =e14 (62 —€1)S(2) | €i(2) = €1+ (g2 — €1)S(2)
1 0 z <z
w Z;a 7 < z< 2y
S(z) 0 1 |z| < 23
Z‘Z’LU —== 23 < 2 < 2y
1 0 Z> 2

O modelo de carga imagem para o calculo do potencial de auto-energia

requer que a solucao para a Eq.

através da fungao de Green [30], seja dada por:

1.15, nas regioes interfaciais, obtidas

Ay(2) = ado(m) + BKo(m), (2.27)
para a interface a esquerda da barreira, e
Ay(2) = wlp(m2) + vEKo(ne), (2.28)

para a interface a direita da barreira. As grandezas Iy(z) e Ky(z) sao
funcoes modificadas de Bessel com argumento imaginario. As constantes
a, 3, w e v sao obtidas a partir das condicoes de contorno. O argumento

1 das fungoes de Bessel é dado por;

€1—¢&2

(=20 —a—2) — & > &
= { (2.29)

(= o+atz) —ea<e

o argumento 7, ¢ dado por:
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f1-es (2.30)
Q(E;,zglo' +a— Z) — &1 < &9

Q( =2 0_a+2)—>61>62
-

A equacao de Poisson é resolvida numericamente, com a constante
dielétrica determinada pela interpolacao linear mostrada na Tab.1. Para
valores grandes de |z|, em um meio em que a constante dielétrica é ho-

mogénea, entao a solug¢ao para A,(z) tem valor aproximado de;

Ay(z) = el742D (2.31)

As condigoes de contorno para o potencial requerem que, na posicao da
carga,

Ay(z) = Ag(z) e

(d%i;;f))z;_ (dﬁiz(z)); 27(320) (2.32)

A integral da Eq.1.18 é resolvida para grandes valores em |z|, satizfazendo

a igualdade z = 2 [31].

A figura (11) ilustra o perfil do potencial da barreira Si/SiOy nao
abrupta. Este perfil é plotado para uma barreira com largura L = 3nm e
interface gradual o = 1nm de espessura. A interface é crescida para dentro
da barreira, de forma que, para o maior valor do potencial (V(.) = 3.2eV)
a largura da barreira é de 1nm, conforme pode ser observado na figura
11(b). O potencial de auto-energia é continuo na regiao da interface, con-
forme pode ser observado na figura 11(c), e isto se deve ao fato de que nesta

regiao a constante dielétrica é simulada por uma funcao linear, conforme
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Figura 11: Perfil de um potencial com interface gradual Si/Si0,.(a) perfil do potencial
total Vi) = 3im(2) + AE.), (b) perfil do potencial AE(.) devido as bandas de energia e
(c) perfil devido ao potencial de auto-energia X;,,(2).
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Figura 12: Perfil de um potencial com interface gradual Si/H fO,.(a) perfil do potencial
total V(.) = ¥im(2) + AE(.), (b) perfil do potencial AE;) devido as bandas de energia e
(c) perfil devido ao potencial de auto-energia 3;,(z).
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Tab. 1.

Na figura (12) o perfil do potencial da barreira Si/H fO nao abrupta
é plotado para uma barreira com largura L = 3nm e interface gradual o =
Inm, crescida para dentro da barreira. A figura 12(a) ilustra o potencial
total V{.), a figura 12(b) ilustra o potencial AE;) devido a descontinuidade
das bandas de energias dos materiais e a figura 12(c) ilustra o potencial de
auto-energia devido a variacao linear da constante dielétrica dos materiais

na posicao da interface, o qual é continuo nesta regiao.

2.3 Tunelamento de elétrons em Barreiras Si/S510,
e Si/H fO- abruptas

Com a constante reducao das geometrias dos transistores, até onde
o material que compoe a porta dielétrica (Si/5i0;), tenha espessura da
ordem de apenas algumas camadas atomicas, o tunelamento de portadores
(elétrons e buracos) através do material dielétrico, e o consequente aumento
na dissipacao da energia por efeito joule sao questoes criticas que vem sendo

investigadas na literatura nos ultimos anos.

Em nosso estudo a respeito do tunelamento de elétrons através da bar-
reiras Si/Si09 e Si/H fO9 abruptas, consideramos um modelo simples
de barreira, silicio-oxido-silicio, no qual a diferenca entre as constantes
dielétricas destes materiais produz modificacoes consideraveis na estru-
tura eletronica desses sistemas. Os parametros necessarios para o calculo

numeérico das propriedades eletronicas dessas estruturas constam na tabela

2 32, 33, 34, 35, 36].

Os resultados obtidos para o cédlculo do coeficiente de transmissao de
elétrons através das barreiras demonstram que o efeito do potencial de

auto-energia produz deslocamentos na energia de transmissao dos elétrons.
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Tabela 2: Parametros dos Materiais. Referéncias [32, 33, 34, 35, 36|
Materiais  Ey(eV) e€/eg me, 1 /mg

Si 1.1 11.7 0.173
S104 89 3.9 0.3
HfO, 2.8 25.0 0.836

A figura (13) ilustra os resultados obtidos do célculo do coeficiente
de transmissao de elétrons, através do potencial V|,) da barreira Si0;
abrupta: a figura 13(a) mostra a curva do coeficiente de transmissao de
elétrons através do potencial V(,) com efeito do potencial de auto-energia
(linha sélida) e através do potencial i,y sem o efeito do potencial de auto-
energia (linha tracejada). A barreira de potencial V|, possui largura de
Inm para este caso e altura de 3.2eV, proveniente do band offset da estru-
tura Si/S10,, conforme ilustra as figuras 2 e 13(c). A figura 13(b) ilustra
o potencial total V(,) com efeito do potencial de auto-energia (). Con-
forme é mostrado na figura 11(a) o efeito do potencial de auto-energia pro-
duz um red shift (deslocamento para o vermelho) na energia de transmissao
do elétron, em torno de 600 meV. Isso se deve ao fato de que, na regiao
da barreira, o elétron sente um potencial atrativo (constante dielétrica do
Si0y menor que a constante dielétrica do Si. Este potencial, atrativo na
barreira e repulsivo na regiao do semicondutor suaviza o perfil do potencial,
como pode ser observado nas figuras 13(b) e 13(c), que plotam o potencial

V(z) com e sem o efeito de carga imagem, respectivamente.

Na figura (14) é plotado o resultado obtido para o tunelamento de
elétrons através de uma barreira larga Si/SiOy abrupta com L = bnm.
A figura 14(a) a curva sélida representa o coeficiente de transmissao em
funcao da energia do elétron que tunela através do potencial V() levando
em consideracao o efeito do potencial de auto-energia. Este potencial V|,
é plotado na figura 14(b). A curva tracejada na figura 14(a) representa

o tunelamento do elétron através do potencial Vi) = AE,), sem o efeito
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Figura 13: (a) Coeficiente de Transmissdo para barreira Si/SiOy com 1nm de largura,
sem efeito do potencial de auto-energia (linha tracejada) e com efeito do potencial de
auto-energia (linha tracejada), (b) perfil do potencial total Vi.) = ¥;,(2) + AE) e (c)
perfil do potencial AE|.) devido as bandas de energia.

do potencial de auto-energia, plotado na figura 14(c). O efeito do poten-
cial ¥;,, diminui a amplitude de oscilacao do coeficiente de transmissao

além de produzir uma diferenca na energia de transmissao do elétron de

aproximadamente 100 meV, como se observa na figura 14(a).

A figura (15) ilustra o resultado obtido para o perfil do potencial V(. e
a curva do coeficiente de transmissao em funcao da energia do elétron. Na
figura 15(b) é tracada a barreira Si/H fOs com espessura de Inm. Neste
perfil é levado em consideracao o efeito do potencial de auto-energia. Em
15(c) é tracada o perfil do potencial V{,) = AE,) da barreira sem efeito
do potencial de auto-energia e 15(a) traga o coeficiente de transmissao em
funcao da energia do elétron, com efeito do potencial de auto-energia (linha

sélida) e sem efeito do potencial de auto-energia (linha tracejada). O efeito
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Figura 14: (a) Coeficiente de Transmissao para barreira Si/SiOy com bnm de largura,
sem efeito do potencial de auto-energia (linha tracejada) e com efeito do potencial de
auto-energia (linha tracejada), (b) perfil do potencial total V(,) = £;,(2) + AE(,) e (c)
perfil do potencial AE|.y devido as bandas de energia.

do potencial de auto-energia produz um blue shift (deslocamento para o
azul) na energia de transmissao do elétron, em torno de 600 meV. Na bar-
reira Si/H fOs o elétron sente um potencial atrativo quando se movimenta
através do semicondutor S7 e repulsivo quando se movimenta através do
oxido H fOy, (e(si) < €(mfo,))- A divergéncia do potencial na posicao da
interface, somada a grande diferenca entre as constantes dielétricas dos
materiais (£(ss)/€(mr0, = 0,47), e o fato de usarmos uma barreira estreita
(L = 1nm), cria nas regides interfaciais cuspides que poderiamos chamar
de pocos quanticos com larguras extremamente pequenas, da ordem de
0,4nm e profundidade da ordem de 700 meV. Embora Pereira e colabo-
radores [37] tenham mostrado que para pocos quanticos Si/H fOy podem
ocorrer confinamento de portadores na regiao interfacial entre o Si e o

H fO,, em barreiras estreitas Si/H fO, nao foi observado estados confina-
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dos de elétrons. Entretando na regiao da interface, elétrons com energias
entre 0 e 50 meV tem probabilidade diferente de zero de tunelar através

das regioes, conforme pode ser observado no gréafico da figura 15(a).
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Figura 15: (a) Coeficiente de Transmissao para barreira Si/H fOy com 1nm de largura,
sem efeito do potencial de auto-energia (linha tracejada) e com efeito do potencial de
auto-energia (linha tracejada), (b) perfil do potencial total V(.) = ¥;,(2) + AE) e (c)
perfil do potencial AE|.) devido as bandas de energia.

A figura (16) representa o resultado obtido para o perfil do potencial V.,
e a curva do coeficiente de transmissao em funcao da energia do elétron.
Na figura 16(b) ¢ tracada a barreira Si/H fO; com espessura de 5nm.
Neste perfil é levado em consideracao o efeito do potencial de auto-energia.
Em 16(c) ¢é tracada o perfil da barreira sem efeito do potencial de auto-
energia e 16(a) traga o coeficiente de transmissao em funcao da energia do
elétron, com efeito do potencial de auto-energia (linha sélida) e sem efeito
do potencial de auto-energia (linha tracejada). O efeito do potencial de

auto-energia produz um blue shift (deslocamento para o azul) na energia
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Figura 16: (a) Coeficiente de Transmissao para barreira Si/H fOs com 5nm de largura,
sem efeito do potencial de auto-energia (linha tracejada) e com efeito do potencial de
auto-energia (linha tracejada), (b) perfil do potencial total Vi) = ¥;,(2) + AE) e (c)
perfil do potencial AE|.) devido as bandas de energia.

de transmissao do elétron, em torno de 600 meV. As cuspides (vales) cri-
adas sao devido ao efeito de carga imagem, pelo fato de que o potencial é
atrativo no semicondutor e repulsivo no éxido (g(ss) < €(mf0,)). Obseva-se
neste caso que para barreiras largas a profundidade das cuspides interfa-

ciais tem profundidade menor do que a profundidade das ctispides criadas

em barreiras estreitas, como observado na figura 15(a).

2.4 Tunelamento de elétrons em Barreiras Si/S70;
e Si/H fO, nao abruptas

Nesta seccao serao apresentados os resultados do tunelamento de
elétrons obtidos a partir do calculo numérico em barreiras quanticas nao

abruptas Si/5i0s e Si/H fO,, com interfaces graduais de espessura iguais
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a Inm. Os parametros utilizados para simular essas barreiras estao descri-
tos na Tab.2. O modelo da barreira é formado por uma camada de 6xido
(8105 ou H fO7) localizada na regiao |z| < (a — o), entre duas camadas do
semicondutor S7 localizadas nas regioes |z| > a. Entre estes materiais con-
sideramos a existéncia de uma interface gradual de espessura o, localizada

nas regioes (a — o) < |z| < a, conforme figura 16.

? HfO2
ou

Si Si02 Si

Regido 2

Energia

L1 ] | >
—a —(@0) 0 a-o a 4
Distancia

Figura 17: Modelo de barreira quantica nao abrupta, formada por semicondutor-6xido-
semicondutor.

Nestas camadas interfaciais parametros como massa efetiva m(z;), po-
tencial de confinamento V() e a constante dielétrica (,) sao tratados como
uma interpolacao linear entre os parametros do Si e os parametros do
oxido.

A figura (18) mostra o resultado obtido para o perfil do potencial V)
da barreira Si/Si0y com largura L = 3nm e interfaces de 1 nm e a curva
do coeficiente de transmissao em funcao da energia do elétron. A barreira é
larga na base (L = 3nm) e estreita no topo (L = Inm). Isto se deve ao fato
de que as interfaces sao crescidas para dentro da barreira, diminuindo sua
largura linearmente a medida que o potencial aumenta, conforme observado
na figura 18(c), que traca o perfil V(,) = AL, sem efeito do potencial
de auto-energia e na figura 18(b) que traga o perfil do potencial V) =

AE() 4+ Xim(z), com efeito do potencial de auto-energia. A figura 18(a)



2.4 Tunelamento de elétrons em Barreiras Si/Si09 e Si/H fOy ndao abruptas 45

representa o grafico do coeficiente de transmissao do elétron através da
barreira V. com e sem o efeito do potencial de auto-energia, linha sélida
e linha tracejada, respectivamente. Além destas curvas também é plotado
o coeficiente de transmissao de elétrons através do potencial V|,) abrupto,
com barreira de largura L = 3nm, e com efeito do potencial de auto-
energia. Esta ultima curva é plotada para fins de comparacao, e o que
se observa ¢é que o coeficiente de transmissao tem amplitude de oscilacoes

mais acentuadas para barreiras abruptas.

A figura (19) ilustra o resultado obtido para o perfil do potencial V(. da
barreira Si/H fOy de largura L = 3nm e interfaces de Inm e a respectiva
curva do coeficiente de transmissao em func¢ao da energia do elétron. Como
as interfaces sao crescidas para dentro da barreira, a barreira é larga na
base (L = 3nm) e estreita no topo (L = 1nm), diminui a largura linear-
mente a medida que o potencial aumenta, o que é notado na figura 19(c),
que traga o perfil V(;) = AE,) sem efeito do potencial de auto-energia e
na figura 19(b) ¢ tracado o perfil do potencial V) = AE,) + ¥, (2), com
efeito do potencial de auto-energia. As cuspides formadas tém largura e
profundidade extremamente pequenas, o que impede o confinamento de
elétrons. A figura 18(a) ilustra o coeficiente de transmissao do elétron
através da barreira V() com e sem efeito do potencial de auto-energia,
linha sélida e linha tracejada, respectivamente. Também é mostrado o co-
eficiente de transmissao de elétrons através do potencial V(,) abrupto, com
barreira de largura L = 3nm com efeito do potencial de auto-energia. O
que ¢ feito para efeito de comparacao, pois é observado que o coeficiente
de transmissao tem amplitude de oscilacao mais acentuado para barreiras
abruptas e se comparado com a figura 18(a) da barreira Si/Si0 a ampli-
tude é mais elevada do que para a barreira Si/H fOs, 0 que mostra que a

probabilidade de transmissao de elétrons é maior na estrutura Si/SiOs.
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Figura 18: (a) Coeficiente de Transmissao para barreira Si/5i0Os com interface de Inm e
largura de 3nm, sem efeito do potencial de auto-energia (linha tracejada), com efeito do
potencial de auto-energia (linha tracejada) e para barreira abrupta de 3nm com potencial

Viz), (b) perfil do potencial total V.) = ¥;,(2) + AE(.) e (c) perfil do potencial AE.
devido as bandas de energia.
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Figura 19: (a) Coeficiente de Transmissao para barreira Si/H fOy com interface de 1Inm
e largura de 3nm, sem efeito do potencial de auto-energia (linha tracejada), com efeito do
potencial de auto-energia (linha tracejada) e para barreira abrupta de 3nm com potencial

Viz), (b) perfil do potencial total Vi.) = ¥;,(2) + AE(.) e (c) perfil do potencial AE.)

devido as bandas de energia.
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3 TUNELAMENTO DE
ELETRONS EM BARREIRAS
DUPLAS: SI/SIO; E SI/HFO-

Neste capitulo iremos calcular o coeficiente de transmissao de elétrons
através de barreiras duplas Si/Si0s e Si/H fO,. O calculo baseia-se no
método de mult steps proposto por Ando e Itoh [22], e é consistente com
a aproximagao da massa efetiva. O potencial de tunelamento V) ¢ obtido
levando em consideracao a diferenca entre as constantes dielétricas dos ma-
teriais que constitui cada heteroestrutura. O modelo usado para calcular o
potencial de auto-energia ¥;,,(2), devido a variagao da constante dielétrica,
baseia-se no método classico de cargas imagens. Os resultados mostram
que, devido a diferenca das constantes dielétricas, o efeito do potencial de
auto-energia desloca o coeficiente de transmissao e o pico de ressonancia
destas heteroestruturas, em comparacao ao estudo dessas grandezas sem o

efeito do potencial de auto-energia.
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3.1 Introducao

O tunelamento ressonante de elétrons em barreiras duplas, foi teo-
ricamente idealizado e investigado por Esaki e Tsu [16], e observado ex-
perimentalmente, nos laboratérios da IBM, por Esaki, Tsu e Chang [3§],
utilizando um dispositivo de barreiras duplas com GaAs/GaAlAs, como
mostrado na Fig.20. A corrente flui através da heteroestrutura entre os dois
eletrodos e a ressonancia ocorre quando a energia de Fermi (EF) na regiao

do emissor se alinha com um nivel ressonante dentro do poco quantico.

(a) [y
Ermissor \‘

EF V

\ = r BT = oV
J ‘0 il

’

b |
) i Coletor

T EF

v
Figura 20: Tunelamento ressonante de elétrons em um sistema de barreiras duplas.(a)
esquema de um sistema submetido a uma diferenca de potencial V entre um emissor e

o coletor.(b) forma qualitativa de corrente de tunelamento em dispositivos de barreiras
duplas.

A conservacao de energia implica também na conservacao de momento
paralelo as camadas para que seja possivel o alinhamento do nivel do poco
com o nivel de Fermi Er no emissor. Assim, quando o nivel ressonante se
desalinha do nivel de Fermi, a conservacao do momento deixa de existir,
produzindo uma queda brusca da corrente, que é refletida na curva (I x V')

como uma condutancia diferencial negativa.

Como o objetivo deste trabalho é calcular as propriedades de transporte

em heteroestruturas semicondutoras, faremos uso da técnica de matriz de
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transferéncia para o calculo das propriedades de transporte em semicon-

dutores.

3.2 Potencial de auto-energia para barreiras duplas
abruptas

(a)

Regido 4

(b)

A , c . c , ,
— | ]
g Ak i
&b L !
) :
= i
M i
0 —

| | | L | >

—(a+o) —a 0 a a+tc Z

Distancia

Figura 21: Em (a) modelo de crescimento da barreira dupla, em (b) modelo do potencial
devido as bandas de energia.

Uma barreira de tunelamento ressonante ¢ um dispositivo semicondu-
tor que envolve o tunelamento de portadores (elétrons ou buracos) através
de uma barreira de potencial de pequena espessura. Em geral, a estrutura
de banda tem perfil como o do potencial mostrado na figura 21(b). No mo-
delo usado para simular barreiras duplas, a camada com material de menor
gap de energia (S7), crescido na dire¢ao z, é intercalado por um material
de gap de energia maior (Si0y ou H fO, - barreiras de tunelamento). O
semicondutor é limitado pela regidao definida por |z| > (a + o) e |z] < a.
As demais regides, a < |z| < a 4+ o sdo ocupadas pelo dielétrico, conforme

¢ mostrado na figura 21(a).
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O poco de potencial formado entre as duas barreiras de 6xidos pode con-
finar elétrons na banda de conducao e buracos na banda de valéncia. Neste
poco quantico o portador tem apenas 2 graus de liberdade, comportando-
se como particula livre no plano zy. Na direcao do confinamento, eixo z,
o portador possui niveis discretos de energia, conforme mostrado na figura

22.

AEe

| | |
»
—-a 0 a A

Figura 22: O potencial de confinamento tem altura AFE, e a largura do poco igual a
L = 2a. Os trés primeiros estados de energia previstos pela teoria quantica sao mostrados
pelas linhas horizontais tracejadas e suas respectivas fun¢oes de onda sao mostradas em
linhas sélidas.

A pequena espessura (tipicamente menor que 10 nm) das duas barreiras
oxidas permite injecao de portadores a partir da regiao bulk, regiao onde
z < —(a+ o) do exemplo mostrado na figura 21(a), para a regiao do pogo
onde |z| < a, através do processo de tunelamento, sobre certas condigdes,
isto é, se a energia do portador que incide na interface, onde z = —(a + o)
estiver em ressonancia com um estado confinado no poco quantico. Por-
tanto, a probabilidade de transmissao de portadores em estruturas com
barreiras duplas é fortemente dependente da energia do elétron (ou bu-

raco) incidente.

A probabilidade de penetracao para a barreira dupla pode ser calcu-

lada de forma andloga ao célculo da probabilidade de transmissao para
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a barreira simples, mas o resultado é modificado pela existéncia de esta-
dos ligados na regiao do poco. A funcao de onda do elétron que tunela
com a mesma energia de um nivel confinado torna-se maior na regiao do
poco. Por simetria, o coeficiente de transmissao de elétrons que tunelam
em ressonancia (energia do elétron incidente igual a um nivel de energia
confinado) através de uma barreira dupla é igual a 1. A fungdo de onda
de elétrons que tunelam fora de ressonancia (energia do elétron incidente
diferente dos niveis de energia confinados) torna-se menor na regiao do
poco, resultando no decrescimento da probabilidade de transmissao. Um

diagrama esquematico do elétron tunelando em ressonancia e fora de res-

sonancia é mostrado na figura 23.

(a)

Figura 23: Representagao esquemadtica de uma fungao de onda em uma barreia dupla
simétrica, com (a) energia incidente igual a um estado confinado (em ressonancia) e (b)
energia diferente de um estado confinado (fora de ressonancia).
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O potencial de auto energia ¥;,,(z) é calculado a partir da equacao

(1.15):

¢ d(z — 2p)- (3.1)

A" o 2A —
q(Z) q Q(z) 27T€(Z)

O desenvolvimento do calculo para encontrar o potencial imagem em
barreiras duplas, para uma carga localizada na regiao zy < —a, envol-
vendo as condigoes de contorno apropriadas para Eq. (1.15), é mostrado
no Apendice A, sendo os calculos para as demais regioes feitos de forma

analoga.

As solucoes do potencial de auto-energia, para uma carga localizada na
regiao 2o < —(a+0) (1), —(a+0) < 20 < —a (2), —a < 2y < a (3),
a<zy<a+o(4) ez >a+o (5),da Eq. (1.18), em barreiras duplas

abruptas sao, respectivamente, dadas por:

(1) _ A+ [e*1 2q(z+a) 2
87T€1 1+ FAe—Qq"6 ’ (3:2)

(2) B 1 — AeZq(z—i—a) + Fe—Qq(z—l—(cH—o)) — T Ae2ao " -
im = 871‘62/ 1+ TAe 20 —1]dg, (33)
2= - e it (3.4)

- 87T€1 1-— <1§264qa ¢ .

( ) B 1 — Ae q(z—a) + Fqu(Z—(a—i-a)) . FAquo " .
87r52/ 1 4+ DAe2ao —1)da, (35)
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As constantes dielétricas entre os dois meios, silicio e 6xido, sao repre-

sentadas respectivamente por €1 e €9, () € a carga elementar.

A figura (24) ilustra o perfil do potencial da barreira dupla Si/SiO;
abrupta, onde o elétron sente um potencial atrativo quando se movimenta
através do d6xido Si0, e repulsivo quando se movimenta através do se-

micondutor Si, como mostrado na figura 24(c), assim como no caso da
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Figura 24: Perfil da barreira dupla Si/Si0,. (a) perfil do potencial total Vi.y = X, (2) +
AE.), (b) perfil do potencial AE(.y devido as bandas de energia e (c) perfil devido ao
potencial de auto-energia ¥;,,(2).
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Figura 25: Perfil da barreira dupla Si/H fO,. (a) perfil do potencial total Vi,) = ¥, (2) +
AE,, (b) perfil do potencial AE|.) devido as bandas de energia e (c) perfil devido ao
potencial de auto-energia ¥;,,(2).
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barreira simples, isto se deve as diferentes constantes dielétricas dos ma-
teriais usados na heteroestrutura (o potencial é atrativo na regido onde
a constante dielétrica é menor). A figura 24(b) traga o perfil do poten-
cial AE(,) devido a descontinuidade das bandas de energia dos materiais.
Na figura 24(a) o potencial V(,) = ¥;,(2) + AE,) é tracado levando em

consideracao o efeito do potencial de auto-energia.

A figura (25) ilustra o perfil do potencial da barreira dupla Si/H fOs
abrupta, onde o elétron sente um potencial repulsivo quando se movimenta
através do oxido H fO e atrativo quando se movimenta através do semi-
condutor S7, como mostrado na figura 25(c). A figura 25(b) traga o perfil
do potencial AE;) devido as bandas de energia dos materiais. Na figura
25(a) o potencial V,) = X, (2) + AE(.) é tracado levando em consideragao
o efeito do potencial de auto-energia. Assim como no caso das barreiras

simples o potencial de auto-energia ¥;(z;) diverge na posicao das interfaces.

3.3 Tunelamento de elétrons em Barreiras Duplas

Si/Si0, e Si/HfO,

Nosso modelo para o tunelamento de elétrons através de barreiras
duplas Si/Si0y e Si/H fO, abruptas, levamos em consideracdo um mo-
delo do tipo silicio-6xido-silicio-6xido-silicio, no qual a diferenca entre as
constantes dielétricas destes materiais produz modificacoes considerdveis
na estrutura eletronica desses sistemas. Assim como no modelo de barrei-
ras simples, os parametros necessarios para o calculo numeérico das propri-

edades eletronicas dessa heteroestrutura estao na tabela 2.

A figura 26(a) ilustra os resultados obtidos do célculo do coeficiente
de transmissao de elétrons, através do potencial V(,) da barreira dupla

Si09 abrupta sem o efeito do potencial de auto-energia (linha tracejada)
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Figura 26: (a) Coeficiente de Transmissao para barreira dupla Si/SiOy com largura de
poco com L=5 nm e barreiras com espessura ¢ = 1 nm, sem efeito do potencial de
auto-energia (linha tracejada) e com efeito do potencial de auto-energia (linha sélida),
(b) representagao esquemética de fungoes de onda que penetram a barreira Si/SiOs, em
ressonancia e fora de ressonancia.

e com o efeito do potencial de auto-energia (linha sélida). As barreiras de
potencial possuem espessuras 0 = 1 nm e altura V() = 3.2 eV, provenientes
do band offset da estrutura Si/SiO,, e a regiao do pogo tem largura L = 5
nm, conforme mostrado na figura 26(b). O efeito do potencial de auto-
energia produz um red shift (deslocamento para o vermelho) na energia
de transmissao do elétron, devido as regioes de barreira, o elétron sente
um potencial atrativo (constante dielétrica do SiOy menor que a constante
dielétrica do S7). Este potencial, atrativo na barreira e repulsivo na regiao
do semicondutor suaviza o perfil do potencial. A figura 26(b) mostra a
energia dos estados ligados no poco Si/5i0y que é formado na regiao |z| <
a. A energia do quarto ao sétimo estado excitado no pogo quantico coincide
com os primeiros quatro picos de energia de transmissao mostrados na

figura 26(a), energia menor que 3.5 eV.
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Figura 27: (a) Coeficiente de Transmissao para barreira dupla Si/H fO, com largura
de poco com L=b5 nm e barreiras com espessura ¢ = 1 nm, sem efeito do potencial de
auto-energia (linha tracejada) e com efeito do potencial de auto-energia (linha sélida),
(b)representacao esquematica de fungoes de onda que penetram a barreira Si/H fOs, em
ressonancia e fora de ressonancia.

Embora os resultados apresentados nao mostram picos de transmissao
com probabilidade igual a 1, para energias menores que 3.5 eV, supoe-se que
estes quatro picos representam tunelamento ressonante de elétrons, tendo
em vista que a energia destes picos coincidem com a energia de estados

confinados na regiao do poco.

A figura 27(a) ilustra os resultados obtidos do célculo do coeficiente de
transmissao de elétrons, através do potencial V(.) da barreira dupla H fOs
abrupta sem o efeito do potencial de auto-energia (linha tracejada) e com
o efeito do potencial de auto-energia (linha sélida). A figura 27(b) mostra
a energia dos estados ligados no pogo Si/H fOy que é formado na regiao
|z| < a. A energia do segundo ao quarto estado excitado no pogo quantico
coincide com os primeiros trés picos de energia de transmissao mostrados

na figura 27(b), com energia menor que 1.5 eV. Embora estes resultados
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apresentados nao mostram picos de transmissao com probabilidade igual
a 1, supoe-se que estes estados representam tunelamento ressonante de
elétrons, tendo em vista que a energia destes picos coincidem com a ener-
gia de estados confinados na regiao do poco. O efeito do potencial de
auto-energia produz um blue shift (deslocamento para o azul) na energia
de transmissao do elétron. Nas barreiras Si/H fOs o elétron sente um
potencial atrativo quando se movimenta através do semicondutor S7 e re-
pulsivo quando se movimenta através do 6xido H fOs, (£(5i) < €mfoy,))-
A divergencia do potencial na posicao da interface, somada a grande dife-
renca entre as constantes dielétricas dos materiais (e(s:)/e(mr0,) = 0,47), €
ao fato de usarmos barreiras estreitas (L=1 nm) cria nas regides interfaciais
ctspides (pequenos pogos quanticos) com larguras extremamente pequenos
(0,4 nm) e profundidade da ordem de 700 meV, o que nao caracteriza con-
finamento, neste caso; pois a eficiéncia das transicoes eletronicas depende
da combinagao de alguns parametros, como: massa efetiva m}(zi), pro-
fundidade do potencial AE(z), e principalmente do efeito do potencial de
auto-energia Y;,,,(z). Estes parametros combinados poderiam conduzir o
portador ao confinamento nas regioes interfaciais, conforme foi observado

por Pereira e colaboradores [37], o que nao foi verificado neste trabalho.
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4 CONCLUSAO E
PERSPECTIVAS

Neste trabalho apresentamos um estudo do tunelamento de elétrons
em sistemas quanticos do tipo barreiras Si/SiOy e Si/H fO,, simples
(abrupta e nao abrupta) e duplas (abruptas), onde demonstramos que o
efeito do potencial de auto-energia, devido as cargas imagem, modificam a

estrutura eletronica destas barreiras.

O S510, apesar das boas caracteristicas fisicas, o seu uso continuo tém
oferecido limitagoes fundamentais, o que faz com que novos materiais sejam
estudados afim de suprir essas limitagoes. Um dos materiais, que confere
boas caracteristicas fisicas é o H fOs, pois a sua constante elétrica elevada

supri algumas das limitacoes do S10-.

Os formalismos usados foram baseados na aproximacao da massa efe-
tiva e funcao envelope. Para a solucao da equacao de Schiodinger usamos o
método de mult steps proposto por Ando e Itoh [22] e calculamos o poten-
cial de auto-energia (devido as cargas imagem) nas barreiras solucionando
a equacao de Poisson e assim determinamos o coeficiente de transmissao
de elétrons para as heteroestruturas Si/SiOy e Si/H fO,, sem o efeito do

potencial de auto-energia e com o efeito do potencial de auto-energia.

Inicialmente o tunelamento de elétrons foi estudado em barreiras sim-
ples abruptas e depois em barreiras simples nao abruptas, com interfaces
graduais simuladas por uma funcao linear. Os resultados demonstram que
o efeito da carga imagem juntamente com a diferenca entre as constantes
dielétricas dos materiais afetam consideravelmente as barreiras de poten-

ciais Si1/5i105 e Si/H fO,, produzindo deslocamentos na energia de trans-
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missao de elétrons através destas barreiras, red shift (deslocamento para o
vermelho) no caso da heteroestrutura Si/SiOs e blue shift (deslocamento

para o azul) no caso da heteroestrutura Si/H fOs.

Na presenca de interfaces graduais nas barreiras Si/SiOy e Si/H fOo
é observado que além dos deslocamentos de energia o coeficiente de trans-
missao tém amplitudes de oscilagao menos acentuados do que no caso de

barreiras abruptas.

O método mult step usado exige uma elevada precisao na energia do
elétron incidente para o calculo do coeficiente de transmissao de elétrons
que tunelam em ressonancia com estados confinados no poco. Apesar da
dificuldade encontrada para calcular estes estados ressonantes, os resulta-
dos apresentados demonstram que o tunelamento de elétrons ocorre e que
o efeito do potencial de auto-energia modifica a energia de transmissao do

elétron.

O efeito do potencial de auto-energia, devido as cargas imagem, se
torna interessante, pois ocasiona uma diferenca de até 600 meV na energia
de transmissao do elétron, provocando deslocamentos no coeficiente de

transmissao e na polarizacao.

Nas estruturas em que as constantes dielétricas sofrem grandes variagoes
entre os meios, torna-se relevante estudar os efeitos do potencial de auto-
energia. A variacao linear da constante dielétrica nas interfaces de barrei-
ras nao abruptas conduz a uma transicao suave do potencial imagem pela
interface, em oposicao ao caso abrupto, onde ha divergéncias e desconti-

nuidades.

Embora o coeficiente de transmissao de portadores através de barreiras
quanticas nao tenham comprovacao experimental, a curva da corrente de

tunelamento em funcao do potencial eletrostatico, aplicado nas extremi-
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dades da estrutura, que pode ser observada experimentalmente, depende
do coeficiente de transmissao para ser calculada. Este fato nos remete a

algumas perspectivas para trabalhos futuros:

1. Estudo do efeito de campo elétrico (Efeito Stark) sobre tunelamento

de elétrons através de barreiras quanticas Si/Si0Oy e Si/H fOs;

2. Célculo da corrente de tunelamento em barreiras quanticas Si/SiOs

e Si/H fO, abruptas;

3. Célculo da corrente de tunelamento em barreiras quanticas Si/Si0
e Si/H fOy nao abruptas, com interfaces graduais simuladas por in-

terpolacao linear;

4. Efeito do potencial de auto-energia sobre corrente de tunelamento em

barreiras Si/Si0y € Si/H fOs.
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APENDICE A - Potencial de Auto-Energia em Barreiras Quanticas
Abruptas

Serd considerado um modelo de estrutura para barreiras duplas onde
a constante dielétrica muda abruptamente entre os meios onde se encontra
uma carga pontual. A figura 28 mostra o modelo usado para calcular
o potencial de auto-energia em barreiras duplas com interfaces abruptas.
Vamos considerar inicialmente, uma carga pontual localizada no eixo z,

limitada em uma regiao definida por z < —(a + o).

‘ SiO, : Si0, :

Si o) S o) &
8] 82 8] 82 8]

A'q(z) . Aqz) | A9 | A'q(z) | A'q() | A'q(z)
2, —(a+o) —a a a+c z

Figura 28: Modelo da barreira dupla para a carga localizada em zy < —(a + o).

Nesta regiao, onde localiza-se a carga, o coeficiente A,(z) satisfas a

equacao:

A% (2) — A=) = ~ L= =) (A1)

2775(;:)

As demais regides o coeficiente A,(z) satisfaz a seguinte equagao:

A“(2) — ?A,(2) = 0. (A.2)
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Sendo as solucoes destas equacoes diferenciais, dadas por:

Al(z) = Ae? z < 2

Al(z) = Be?” + Ce 20<z<—a

3 — z —qz

A (2) = De®* + Fe™1 —a<z<—(a—o0)
4 _ z —qz

Ay (2) = Ge”” + He ™ —(a—0o)<z<a-—o
Ad(z) = Je¥* + Ke % a—o<z<a

6 — —qz

AN(z) = Le™? z>a

As grandezas A, B, C, D, F, G, H, J, K e L sao determinadas a partir
das condicoes de contorno, que dizem respeito a continuidade do potencial

e da sua derivada primeira nas interfaces.

O potencial é determinado pela Eq.(1.5), onde apenas o coeficiente
A,(z) depende da varidavel z. Na posigdo da carga z = zj, o potencial
¢ continuo e a descontinuidade da sua derivada primeira é determinada

por:

<dAh) <dAh> ___@
dz ) ey \dz )y 2me(y)

da continuidade do potencial, Aj(z = z)) = A2(z = 2)) e descontinuidade

da sua derivada primeira, obtemos as seguintes equacoes:

C = ieqz(’, (A.3)

47T81

Q _
A=DB+ —e 7. A4
+47T816 ( )



Apéndice A — Potencial de Auto-Energia em Barreiras Quanticas Abruptas 64

Em z=—(a+0), A(z=—(a+0)) = A}z = —(a+0)) e 1A%(z =

—(a+0)) = 2AP(z = —(a+ 0)), dai obtemos as seguintes equagdes:
2e9D
B =527 _poetiteto), (A.5)
€2+ &1
260 F
O = 27 ppetlato) (A.6)
€+ &1
onde
I — €2 —¢&1
gg+e1
Em z = —a; Ag(z = —a) = A;l(z = —a) e 52A;3(z = —a) = 51A;4(z =

—a), onde obtemos as seguintes equagoes:

2e9D
G =227 | \Hem, (A7)
€11+ €2
2eoF
H= "2 | \Ge e, (A.8)
€1+ &2
onde
\ — €1 — &2

€1+ &9
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Em z = a; Aj(z = a) = A)(z = a) e e1A]/(z = a) = £2A7(z = a), onde

obtemos as seguintes equacoes:

281G

J = + AKe %1, (A.9)
€1+ &2
K= QiH — AJee, (A.10)
€1 £9

Emz=a+40, AJ(z =a+0) = Al(z = a+0) e A)(z =a+0) =

ElAf(z = a + o), dai obtemos a seguinte equagao:

J =T Ke 2ato) (A.11)

Substituindo q Eq.(A.11) em (A.10) e (A.9), temos que:

281H

K= A12
(1 +e2)(1+ AFe*Qq")’ ( )
K = . Al
(e1 4 €2)(A 4 Te=217) c (A.13)
Substituindo a Eq.(A.12) em (A.13), obtem-se:
H = (Ge™™, (A.14)

onde:
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1+ \[e 240
G = e
A+ Te—2a0
Substituindo a Eq.(A.14) em (A.8) e (A.7), temos:
264 F 210
G=-— : A.15
(51 + 62)()\ — Cle4qa) ( )
2€2D
G = . A.16
e+ 22)(1L — AGe) (A10)
Substituindo a Eq.(A.15) em (A.16):
D = —AFe*, (A.17)
onde:
A= 1 — \(etae
A — (el
Em z = —(a + o), temos que:
2¢1B
D= Y7 | pRettato) (A.18)
€2+ €1
2
F= 21 | ppe-atato), (A.19)

€9+ €1
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Substituindo a Eq.(A.17) em (A.18) e (A.19):

2e1Be ™21
F=— A.20
(g9 +&1)(A + Te2a0)’ ( )

o 2810
F = e T e+ The 20); (A.21)

Substituindo a Eq.(A.20) em (A.21), teremos:

A + Te?ao Q
B=- d(z0+20), A.22
(1 + FA6_2W> Amqe; c ( )

Lembrando que:

2 z —qz
A (z) = Be” + Ce™,

entao fazendo as devidas substituicoes teremos que:

—2qo
A2(z) = Y e—q<z—zo>—(A+F€ i ) © gaeraran) (A 93)
a 4dqeq 1 +T'Ae219 ) 4rqeq

tendo que:

Q

B 47rq€1’

Az = 2))

e se z = zp a Eq.(A.23) serd dada por:
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Q < A +Te 2w ) Q
Sos oy @ wGore), (A.24
o= 20) 4dmqeq 1+ TAe 247 ) drrgeq c ( )

Substituindo esta tltima equagao na Eq.(1.18) obtemos o potencial de auto-

energia para z < —a:

A+ et 2(=+a)

A.25
871'81 1+ PA@quU ( )

ZMn(ZO
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