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Продолжение таблицы
II ХП р А, = 0 , Л2 = (ккТУ , А, = - 3 2 (йс)3,

А, = л г(кТУт)с*/ 2 , где Й -  постоянная Планка, 
к -  постоянная Больцмана, пе — концентрация 
электронов, те -  масса электрона с -  скорость 
света в вакууме, Т  -  температура

Да, посколь
ку можно 
менять пв и 
Т

III ССП д,„ А, = ------А2 = - - ,  А. = - - П 3(в ),
210? (В) 1 9 1 9 w

А  =\ + ± 0 > { в ) ,  П(в)=4ш„СТ„д ,в (з^3й Ч Г /3.

где -  ядерный магнетон, а п= -1,9126 -  отно
шение собственного магнитного момента нейтрона 
к ядерному магнетону, тп -  масса нейтрона, й -  
постоянная Планка, пп -  концентрация нейтронов, 
В -  индукция магнитного поля

Да, посколь
ку можно 
менять пп и 
В
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С уменьшением размеров элементов интегральных схем большое 
влияние на работу приборов оказывают различные квантовые эффекты.
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Такие эффекты наблюдаются, например, в двумерном электронном газе 
(2D-ra3e), заключенном в области вблизи границ раздела различных полу
проводников, а также полупроводника и диэлектрика, т. е. в объектах, 
которые в широком смысле слова можно назвать гетероструктурами.

При соединении полупроводников различного химического состава, 
т. е. материалов с разной шириной запрещенной зоны, например AlGaAsn 
GaAs, происходит разрыв зоны проводимости и валентной зоны на их гра
нице, что приводит к образованию двумерного электронного газа.

Система уравнений для гетеропереходов включает в себя уравнение 
Шредингера, Пуассона и граничные условия. Эта система в высшей степе
ни нелинейна и сложна для численных расчетов.

В данной работе представлена модель нанопроволоки AlGaAs/GaAs, 
реализованная в модуле Semiconductor программного продукта COMSOL 
Multiphysics.

Мультифизический интерфейс уравнения Шредингера -  Пуассона, до
ступный в COMSOL Multiphysics, создает двунаправленную связь между 
интерфейсом электростатики и уравнением Шредингера для моделирова
ния носителей заряда в квантово ограниченных системах. Для решения 
двусторонней связанной системы уравнение Шредингера и уравнение 
Пуассона решаются итеративно до тех пор, пока не будет получено само
согласованное решение. Итерационная процедура состоит из следующих 
шагов:

Шаг 1. Чтобы обеспечить хорошее начальное условие для итераций, 
мы решаем уравнение Пуассона

V(*VK) = p, (1)

для электрического потенциала V, в котором е -  диэлектрическая проница
емость, р -  плотность объемного заряда.

Шаг 2. Электрический потенциал V из предыдущего шага вносит вклад 
в член потенциальной энергии Ve в уравнении Шредингера:

K=qV, (2)

где q -  заряд частицы-носителя, который определяется выражением

Ч=2 че, (3)

где Zq -  номер заряда, е -  элементарный заряд.
Шаг 3. С обновленным термином потенциальной энергии Ve, данным 

уравнением 2, уравнение Шредингера решается с получением набора соб
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ственных энергий Д  и соответствующего набора нормированных волно
вых функций %.

Шаг 4. Профиль плотности частиц nsum рассчитывается с использовани
ем статистически взвешенной суммы плотностей вероятностей:

= ^ 1 ^ 1 2 С4)

где множитель Nh определяется:

N i = 8 i l r f k ° T F °

где gi -  коэффициент вырождения ямы, Е/ -  уровень Ферми, кв -  постоян
ная Больцмана, Т -  абсолютная температура, m d -  эффективная масса 
плотности состояния, F0 -  интеграл Ферми -  Дирака.

Шаг 5. Учитывая профиль плотности частиц nsum, мы переоцениваем 
плотность пространственного заряда р, а затем повторно решаем уравне
ние Пуассона, чтобы получить новый профиль электрического потенци
ала V. Простая формула для новой плотности пространственного заряда:

-А
к .Т (5)

Р = ЯПшго> (6)

почти всегда приводит к расхождению итераций. Намного лучшую оценку 
дает:

P = 4nsumcxp ^ - я (у -У ошУ
к т (7)

где V0id -  электрический потенциал из предыдущей итерации, а а -  допол
нительный параметр настройки. Уравнение (7) используется решающей 
последовательностью для вычисления плотности р пространственного 
заряда.

Формула основана на том, что плотность частиц nsum является резуль
татом У0и и изменится после повторного решения уравнения Пуассона для 
получения нового. Другими словами, уравнение 6 можно более подробно 
записать как: Pnm = q n sum M .

Поскольку nsum является результатом V0u, р используется для повтор
ного решения уравнения Пуассона, чтобы получить новое V.
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Чтобы достичь самосогласованного решения, лучшая формула была
бы

Однако мы можем только сформулировать прогноз для него, используя 
статистику Больцмана, которая обеспечивает простую экспоненциальную 
связь между потенциальной энергией Ve = q V и плотностью частиц, nsum.

'-ч{У-Ущ?
кв Т (8)

ШАГ 6. После получения нового профиля электрического потенци
ала V, путем повторного решения уравнения Пуассона сравниваем его с 
электрическим потенциалом из предыдущей итерации VoU. Если два про
филя совпадают в пределах желаемого допуска, то можно сделать вывод, 
что достигнута самосогласованность. В противном случае переходим к ша
гу 2, чтобы продолжить итерацию.

Полученный нами результат распределения плотности и потенциаль
ной энергии электронов по гетероструктуре (рисунок) хорошо согласуется 
с данными, опубликованными в [1].

Compere v  and n with Thomas-Fermi approx

Рисунок 1 — Распределение плотности и потенциальной энергии 
электронов по гетероструктуре
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