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摘要: 应用非平衡格林函数方法对共振隧穿二极管( RTDD内部的载流子分布和势场情形进行了研究 给出了应用

该模型计算 AlgaAS/gaAS/AlgaAS 的 RTD 结构在不同阱宽和不同垒宽情形下的电流-电压曲线.为验证该数值

模型的正确性 文中还给出了基于 Wigner 函数的解析模型 将两者的结果进行了比对 并对其结果进行了分析 .
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1 引言

随着分 子 束 外 延 (MBED 与 超 高 真 空 化 学 气 相

淀积(U VCVDD技术的日益成熟 基于量子效应的

量子器件得到了飞速的发展.量子阱 ~ 量子线 ~ 量子

点器件在替代传统 M0 S结构方面表现出相当强的

潜 力. 作 为 量 子 阱 器 件 中 的 典 型 共 振 隧 穿 二 极 管

( RTDD已在多个领域得到应用 相应的实验也取得

了一定的成功.相比于实验的进展 RTD 的模型发

展相对滞后.在目前的模型中 Envelop 函数只能求

解弹道输运情形[1] 但是仍然作为平衡系统进行处

理 未能计入系统的耗散性 这与输运的非平衡本质

相 互 抵 触; 基 于 密 度 矩 阵 和 Wigner 函 数 需 要 求 解

刘 维 尔 方 程 求 解 该 时 空 耦 合 的 微 分 方 程 相 对 困

难[2] 尽管上述两种模型考虑到了系统的耗散性 但

其耗散性的求解体现于解的时域部分 在实现上有

一定难度;基于非平衡格林函数方法的模型亦可分

为两种:一种为在二次量子化的基础上利用 DySon
方程求解出格林函数并进而求得电流电压特性[3] 
该方法仍然显式地含时; 另一种则直接关心模空间

的格林函数 隐式含时 并较前者可省却很多计算.
本文即采用最后一种方法对 RTD 器件进行了建模

工作 并将其结果与文献中的结果进行了比较 得到

比较一致的结论.该模型的初步结果与实验结果大

致吻合.

2 非平衡格林函数理论

2. 1 自能矩阵和非平衡格林函数[4 5]

对于小尺寸特别是处于电子 Debroglie 波长尺

度 的 器 件 我 们 需 要 通 过 对 Schr o dinger 方 程 和

PoiSSon 方程进行自洽求解来确定器件内部各处的

载流子分布和相应的电势能分布情况 进而求得器

件的 1-V 特性.非平衡格林函数方法的基本想法有

两点:首先将器件作为一个整体的系统进行了解 关

心其对于外加激励信号的响应.由于器件与外界的

连通(与电极 ~ 导线的接触D  器件内部原有的束缚态

变为扩展态 这种变化明显地体现在无限深势阱能

级无展宽到有限方势阱中能级有展宽的变化上.非

平衡格林函数采用引入自能矩阵的方式将这种变化

体 现 在 Schr o dinger 方 程 的 求 解 中 从 而 恰 当 地 描

述了与外界连通有载流子交换这一本质问题.同时 
正如我们所知 电子的输运过程本身是一能量耗散

过程 因而是一非平衡过程 应采用非平衡统计的方

式描述 这也是采用非平衡格林函数方法的原因之

一.其次 在非平衡格林函数方法中 我们采用紧束

缚近 似 ( tight-binding approximation D 的 方 法 只 考

虑紧邻格点对于所关心格点的作用.



在 上 述 的 考 虑 下, 将 Schr o dinger 方 程 离 散 为

下式 ,
[HLZ]n= -tZn-1+ (EC+ Zt+ Un) Zn-tZn+ 1 ( 1)

式中 t 为一常数,与采用的离散步长有关;下脚标

表示格点序号; Ec 表示导带底的能量.将( 1)式写为

矩阵形式 ,

HL =

I 1> I Z >  I N - 1> I N>
I 1> EC + Zt + U1 - t
I Z > - t EC + Zt + UZ

I N - 1> O O EC + Zt + UN-1 - t
I N> O O - t EC + Zt + U

T

L

T

JN

( Z )

使用自能矩阵来表达由开放性边界条件所带来

的影响,对于两端器件,我们引入 Z1 和 ZZ 分别代表

左 ~ 右 电 极 引 起 的 对 哈 密 顿 量 的 修 正 项, 如 下 式 所

示 ,
H/ L = HL + Z1 + ZZ ( 3)

对于自能矩阵 Z的确定,采用不同的模型假设可以

得到不同的结论.参照一个简单的电阻模型,假定连

接其两侧的电极为高掺杂的半无限长晶体,对于左

侧可以得到下面的自能矩阵形式 ,

Z =

I 1> I Z >  I N - 1> I N>

I 1> - teXp( ik O ) O  O O

I Z > O O  O O

      

I N - 1> O O  O O

T

L

T

JI N> O O  O O

( 4)
经过修正的哈密顿量如( 3)式所示,据此可以求

出相应的本征态.由于在这里采用的是矩阵方法求

解 Schr o dinger 方 程, 并 不 需 要 显 式 地 求 出 本 征 态

和相应的本征能量,因此引入格林函数以方便计算

密度矩阵 ,
[G(E) ] = [E1 - HL - Z1 - ZZ]-1 ( 5)

2. 2 密度矩阵

密 度 矩 阵 可 用 于 分 析 空 间 各 处 载 流 子 浓 度 分

布.在坐标表象之下,用下式计算密度矩阵 ,

0 = dEZr [FO(E - H1)A1 + FO(E - HZ )AZ]( 6)
式中 FO 函数表示输运方向动能为 E 的载流子占

据空态的几率; A 函数表示能量间隔中载流子的分

布 密 度, 其 脚 标 分 别 表 达 左 ~ 右 电 极; H1, HZ 分 别 表

示左右电极的费米能级. A 函数由下式计算 ,

A1 = G 1G+ ; AZ = G ZG+ ( 7)

其中  z =
Zz - Z+z
Z z = 1, Z

计算出的密度矩阵将给出格点处的载流子分布

情况,结合 Poisson 方程 的 求 解 即 可 得 到 相 应 的 电

势能情形,两方程迭代自洽求解,可最终确定器件内

部的电势能分布状况.

3 RTD 模型建立及其结果

应 用 非 平 衡 格 林 函 数 对 于 RTD 器 件 进 行 建

模,将 RTD 的双垒单阱部分视为所研究的系统,而

其 中 形 成 的 异 质 结 为 突 变 结;同 时 假 定 RTD 器 件

两端为重掺杂区(与实际情形相符) .在此基础之上,
我们可以认为器件两端(电极)向器件内部注入载流

子时,电极仍然近似地处于热平衡状态,并由此应用

涨落定理,最终求解电流电压曲线.整个求解的过程

如图 1 所示.

图 1 基于非平衡格林函数 方 法 的 RTD 模 型 求 解 过 程

的框图

Fig. 1 FloWchart of solving process for RTD

model based on non-eguivalent green function
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需要说明的是 上述模型首先通过自洽求解出

在 外 加 一 定 偏 压 之 下 双 垒 单 阱 结 构 内 部 的 势 场 分

布 继而通过下式求解该偏压下的电流:

1 = - Z  T(E) (F1(E) - FZ (E) ) dE ( 8)

式中 T(E) 为输运方向动能为 E 载流子隧穿双垒

单阱结构的几率. 式中乘以 Z 是考虑到电子自旋的

原故.
选用模型的参数为: 双垒单阱结构由 AlGaAs/

GaAs 异 质 结 构 成; 势 垒 中 的 电 子 有 效 质 量 为

O. O9Zn 势阱中的电子有效质量为 O. O67n 其中 n
是 电 子 的 静 止 质 量; 势 垒 高 度 ( band-Of f set ) 为

O. Z133eV.
图 Z 是器件电流峰位及电流峰半宽随势阱宽度

变化的关系. 其中 取势垒宽度均为 Znm 并变化势

阱宽度以体现该参数对于 RTD 电流电压特性的影

响. 从图中可以看出 随着势阱宽度变大 器件的第

一共振峰向电压减小的方向移动; 随势阱宽度变大 
在所模拟的电压范围内出现了第二共振峰 ( 势阱宽

度为 8. 5nm) . 上述变化趋势均符合理论上的推断.
此外 模拟中电流共振峰的位置与使用转移矩阵方

法所得的势阱中分立能级的位置一一对应.

图 Z 共振隧穿二极管的电流电压特性随势阱宽度的变化

Fig. Z 1-V characteristics vs Widths Of pOtential Well

fOr RTD

为了更加清晰地体现势垒宽度对共振峰半宽度

的影响 我们观察势阱宽度分别为 6. 5nm 和 8. Onm
第 二 共 振 峰 的 情 形 仍 然 固 定 势 垒 宽 度 为 3. Onm.
从图 3 中可以清楚地看到 阱宽的增加直接导致半

宽的降低. 事实上 若不考虑电势场的影响 可以得

到共振峰半宽与阱宽的 1. 5 次方成反比.
图 4 展示了固定势阱宽度为 5. Onm 的条件下 

图 3 共振峰半宽度随势阱宽度的增大而减小

Fig. 3 1-V characteristics With dif f erent Widthes

Of pOtential Well

变化势垒宽度得到的结论. 从图中可以看出 势垒宽

度的主要作用是限制共振峰宽和共振峰的高度 随

着势垒宽度的增大 共振峰宽减小 同时共振峰的高

度也有了明显的下降. 从图中还可以看到 加宽的势

垒将抑止谷值电流的值 这在实际应用中是相当重

要的. 在基于 RTD 器件的存储单元中 为了降低功

耗 必 须 控 制 电 流 的 大 小 尤 其 是 谷 值 电 流 的 大 小

( 谷值电流的大小将很大程度上决定静态功耗的大

小) . 当计入声助隧穿的效应时 适当增大势垒宽度

将对减小静态有较大助益.

图 4 势垒宽度对于共振隧穿器件电流电压特性的影响

Fig. 4 1-V characteristics With dif f erent heights

Of pOtential barier

将基于非平衡格林函数方法的模型结果与基于

Breit-Wigner 函数 ( BWF) 的模型结果进 行 比 较[6].
计算的器件参数为势垒宽度为 3. Onm 而势阱宽度

为 5. Onm. 两 种 方 法 给 出 的 共 振 峰 位 置 稍 有 偏 离 
约为 1OmV. 这是由于 BWF 方法中并未考虑外加偏

压所带来的势能分布变化情况. 而两者给出的峰值
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基 本 一 致 分 别 为 372OA/cm2 和 385OA/cm2. 该 峰

值数值与当前所报道的试验值在量级上是吻合的.
此外 BWF 只能模拟第一共振峰的情形 而非平衡

格林函数方法则可以可以给出多个共振峰的位置和

峰值大小( 如图 2 所示D .

致谢 在建立模型的过程中 清华大学微电子所的

邵雪同学与我们进行了许多有益的讨论 在此谨表

示深挚的谢意1
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Resonant tunneling diode model based on
Non-Eguilibrium-Green s-FunCtion

Wang Lingguan Wang Yan Chen Peiyi and Yu Zhiping

( Institute of miLloe eLtloniLs Tsin  u  ni elsit  Beijin 1OOO84 C in D

AbstraCt , The Non-Eguilibrium-Green s-Function ( NEGFD based model of resonant tunneling diode ( RTDD is studied. By

calculating the distr ibution of electron densities inside the devices using the NEGF method I-V characteristics of the RTD is

depicted. A AlGaAs/GaAs/AlGaAs sandwiched RTD structure is the chosen as the ob ect of the calculation. By varying

parameters comparison is made to explicate the inf luence of the width of the barrier and well. The correctness of the results

are explained theoretically and compared with a analytical model based on Wigner function.

Key words, non-eguilibrium Green s function ; resonant tunneling diode; Schro dinger-Poisson eguation
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