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室温下 Si/ Si1 - x Ge x 共振隧穿二极管的数值模拟 3
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摘要 : 采用量子水动力学 (Q HD)模型模拟了 35nm Si/ Si1 - x Ge x 空穴型共振隧穿二极管 ( RTD) 在室温下的 I2V 特
性.模拟过程中 ,引入 second upwind ,Schafetter2Gummel (SG)和二阶中心差分法相结合的离散方法对方程组进行
离散 ,保证了结果的收敛性.还模拟了不同的器件结构 ,对结果的分析表明器件的势垒厚度和载流子有效质量都会
对 RTD 的负阻效应产生影响. 在室温下 ( T = 293 K) ,当 x = 0123 时 ,模拟结果的峰谷电流比为 1114 ,与实验结果相
吻合.
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1 　引言

基于 Si/ Si1 - x Ge x 的空穴 R TD 结构简单 ,在工
艺上也容易与传统的 CMOS 制造工艺兼容 ,是一种
很有希望的器件结构. 近年来 ,清华大学微电子所开
展了对这种器件的研究工作 ,研制出室温下即可观
察到负阻效应的空穴型 Si/ Si1 - x Ge x R TD [ 1 ] . 本文
首次采用量子水动力学 (Q HD) 模型对 Si/ Si1 - x Ge x

R TD 进行数值模拟. Q HD 模型[ 2 ] 通过在经典水动
力学模型中引入量子修正来模拟载流子在半导体器
件中的输运过程 ,它采用载流子的浓度、温度、电势
能和速度做为未知量 ,模型方程的边界条件具有明
确的物理意义 ,离散后的方程组采用牛顿法求解 ,计
算过程具有较低的时间和空间复杂度.

2 　器件结构和数值模拟

2 . 1 　器件结构

Si/ Si1 - x Ge x R TD 是由清华大学微电子所自行
研制的超高真空外延设备 GS400 制备[ 1 ] ,图 1 给出
了器件截面的 TEM 图片. 图片中部颜色较深的三
层材料为 Si Ge 层 ,位于它们中间两层颜色较浅的
材料为 Si 势垒层 ,图中显示的各层厚度不均匀主要
原因是 TEM 测试样品表面不平整 ,导致观察角度
不同因而显示厚度不均匀. 靠近外面的两层 Si Ge

厚度为 10nm ; 中间两层 Si 和一层 Si Ge 厚度均为

5n m ,整个 R TD 器件长度为 35nm ,不掺杂杂质. 器
件两端为高掺杂的 Si ,掺杂 B 的浓度约为 1 ×1019

cm - 3 . 图 2 给出了 B 的浓度分布 ,其中的凹口位置
为双势垒单量子阱结构所处的位置 ,此结构的详细
实现过程可以参考文献[ 3 ] . 根据材料的喇曼测试图
谱和双晶衍射谱[ 1 ] 可以计算出 Si Ge 层中 Ge 的组
分为 23 %.

图 1 　Si/ Si1 - x Ge x R TD 截面图

Fig. 1 　Cross2section diagram of Si/ Si1 - x Ge x R TD

2 . 2 　导电机制

Si 和 Si1 - x Ge x 材料中的空穴都有轻重两种状
态 ,纯 Si 或者 Ge 材料中轻重空穴的有效质量都可
以精确得到 ,对于 Si1 - x Ge x 材料 ,可以用线性插值
的办法近似得到其中轻重空穴的有效质量 :
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图 2 　B 浓度分布

Fig. 2 　B concent ration dist ribution

mSi1 - x Ge = (1 - x) mSi + xm Ge (1)

　　表 1 给出了 x = 0123 时室温下各种材料中空
穴载流子的有效质量 ,其中 m0 为自由电子质量.

表 1 　室温下 Si , Ge 和 Si0. 77 Ge0. 23材料中空穴有效质量

Table 1 　Eff ective mass f or heavy and light holes in

Si , Ge and Si0. 77 Ge0. 23 at room temperature

Si Ge Si 0. 77 Ge0. 23

Light hole 0 . 160 m0 0 . 044 m0 0 . 133 m0

Heavy hole 0 . 490 m0 0 . 280 m0 0 . 441 m0

Si/ Si1 - x Ge x R TD 器件生长在 Si 衬底上 ,由于
Si 和 Si Ge 的晶格常数不同 ,在 Si Ge 材料中会产生
应力. 应力的存在使空穴的能带结构发生变化 ,轻重
空穴的能级在价带顶发生分裂 ,能带简并消除 ,图 3

给出了轻重空穴的平带能带图. 当 Ge 的组分 x =

0123 时 ,轻重空穴的能级差约为 45me V ,大于室温
下 kB T (26meV ) 的值[ 4 ] ,这导致 Si Ge 层中的重空

图 3 　轻重空穴平带能带图

Fig. 3 　Valance band edge p rof iles f or heavy and light

holes under f lat band

穴浓度远大于轻空穴浓度 ,因此导电时 Si Ge 层中
起主要作用是重空穴载流子. Si 材料中不存在应
力 ,轻重空穴的能级在价带顶依然是简并的 ,所以在
Si 中需要考虑轻重空穴混和导电的机制. 在实际器
件中空穴的传输方向为[ 100 ]晶向 ,这时可以计算出

轻空穴占的比例约为 66 %[ 5 ] . 在 Q HD 模型中 ,载流
子浓度多用来计算动量密度和能量密度 ,所以仍由
插值法得到 Si 中混和空穴的等效质量为 01267 m0 .

异质结的势垒高度为 01215V ,与重空穴的能带突变
相等[ 4 ] .

2 . 3 　数值模拟

一维空穴型 Q HD 模型包含四个方程 (这里只
考虑空穴传输) :

粒子数守恒方程 :

d ( ugp ) / d x = 0 (2)

动量守恒方程 :

d ( ugu ) / d x + hu +
mp u
τp

= 0 (3)

能量守恒方程 :

d ( ugT ) / d x -
d

d x
κd T

d x
+ s T = 0 (4)

泊松方程 :

εd2 V
d x2 + e2 ( ND - NA + p) = 0 (5)

其中 :

gp = p (6)

gu = mp u (7)

gT =
5
2

p T +
1
2

mp u2 -
h2 p
8 m

× d2

d x2 l n p + pV

(8)

hu =
d

d x
( p T) + p

d V
d x

-
d

d x
h2 p

12 m
× d2

d x2 ln p

(9)

s T =
3
2

p T +
1
2

mp u2 -
h2 p

24 m
× d2

d x2 ln p -
3
2

p T0 τw

(10)

其中 　p 代表载流子浓度 ; u 代表载流子速度 ; T 代
表被归一化到能量单位的载流子温度 ; V = e<代表
空穴的电势能 ,它们分别是方程组 (2) ～ (5) 的待求
变量 ; m 代表载流子的有效质量 ;τp 和τw 分别代表
动量和能量弛豫时间[2 ] ;热量传输系数κ=κ0τp Tp/

m ; T0 代表归一化到能量单位的半导体晶格温
度[ 2 ] .

在器件两端的欧姆接触 xL , xR 处 ,方程的边界
条件为 : p = NA , d u/ d x = 0 , T = T0 ; 当偏压为Δ<
时 , V ( xL ) = Tl n ( p / ni ) , V ( xR ) = Tl n ( p / n i ) +

eΔ<,其中 ni 为载流子本征浓度.

设整个器件在一维方向上可以划分为 0～ N 个
节点 , p , V 和 T 在格点上取值 ,共有 3 N + 3 个未知
量 ;速度 u 在格点之间取值 : u - 1/ 2 ⋯u i - 1/ 2 , u i + 1/ 2

⋯u N + 1/ 2 ,共有 N + 2 个未知量 ,所以整个方程共有
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未知量个数为 4 N + 5 . 粒子数守恒方程 (2) ,能量守
恒方程 (4) 和泊松方程 (5) 在格点 1 , 2 , ⋯, N - 2 , N

- 1 等于 0 ,动量守恒方程 (3) 在格点间 1
2

,
3
2

, ⋯, N

-
3
2

, N -
1
2
等于 0 ,再加上边界条件 ,可以得到的

方程数目为 4 N + 5 ,与未知变量个数相等.

当 Q HD 模型被用来模拟异质结结构时 ,方程
(2) ～ (4) 中的变量 V 要被替换为 V +β,其中β表
示异质结势垒高度 ,而泊松方程不变.

Q HD 模型是以载流子浓度、温度、速度和电势
能为未知量 ,它们的数量级相差很大 ,当采用牛顿法
对方程组进行求解时 ,很容易导致矩阵奇异 ,无法得
到收敛的结果. 因此 ,这里引入归一化因子 p 3 = 1 ×
1019 cm - 3 ,V 3 = T 3 = 01026eV ,把方程的未知量归
一化到相近数量级 ,为求解带来方便.

对于方程 (2) ～ (4) 中的 d ( u g) / d x 项 ,可以采
用 second upwind 方法进行离散[2 ] ,在第 i 个节点
上 ,该项可以离散为 :

d
d x

( ug) i = ( u i + 1/ 2 gR - u i - 1/ 2 gL ) /Δx (11)

其中 :

gR =
g i , 　　u i +1/ 2 > 0

g i + 1 , 　u i + 1/ 2 < 0

gL =
g i - 1 , 　u i - 1/ 2 > 0

g i , 　　u i - 1/ 2 < 0

　　方程 (9)中的 d
d x

( p T) + p
d V
d x

项代表两个格点

间的载流子流. 其中载流子浓度 p 的大小以近指数
方式变化 ,离散时如果采用平均相邻两个格点上的
空穴密度来获得格点间空穴密度会导致很大的误
差 ,方程不容易收敛 ,而采用 S G 方法来离散粒子流
这样的项 ,已经被证明有很好的精度和稳定性 ,于是
节点 i 和 i + 1 之间的粒子流可以被离散为[ 6 ] :

d
d x

( p T) i + p
d V
d x i

=

( B (η) p i + 1 T i + 1 - B ( - η) p i T i ) /Δx (12)

其中 : B (η) =
η

e
η - 1

,η=
V i - V i + 1

( T i + T i + 1 ) / 2
.

方程中的其他项可以采用二阶精度的中心差分
法来离散.

离散后的方程组采用牛顿法求解. 当器件偏压
很大时 ,采用逐步增大偏压的方法来得到最后的结
果. 例如 ,当偏压Δ< = 011V 时 ,可以依次求得Δ<1

= 01001V ,Δ<2 = 01002V , ⋯,Δ<100 = 011V 下的解.

当求偏压Δ<j 下的解时 ,采用Δ<j - 1 下的解作为牛
顿迭代的初始解.

3 　模拟结果

图 4 给出了 Si/ Si0. 77 Ge0. 23 空穴型 R TD I2V 特
性的模拟结果和实验结果. 其中模拟结果计算出来
的峰谷电流比为 1114 ,与实验测得的结果 1113 吻
合.

图 4 　室温下 Si/ Si0. 77 Ge0. 23 R TD I2V 特性

Fig. 4 　 I2V characteristics of Si/ Si0. 77 Ge0. 23 RTD at

room temperature

图 5 给出了电流峰值出现的电压附近空穴浓度
在器件中的分布. 从图中可以观察到空穴载流子在
势阱中的积累效应 ,但是积累后的空穴浓度仍然远
低于 Si 衬底中掺杂的受主杂质浓度 ,文献 [ 2 ]对电

图 5 　势垒厚度为 5nm 时载流子浓度分布

Fig. 5 　Hole density dist ribution with a quantum barri2
er thickness of 5nm

子型 Al GaAs R TD 的模拟却有相反的结果 ,当偏压
达到电流峰值出现的电压时 ,R TD 势阱中的电子浓
度可以超过衬底中掺杂的施主浓度. 这是因为在室
温下 ,Si 的热导率为 140W ·m - 1 ·K- 1 ,Si Ge 的热
导率仅在 10W ·m - 1 ·K- 1 左右的量级 ,这样就会
导致在 Si Ge 层的热量积累 ,使空穴发射区和量子阱
区的温度升高 ,空穴能量也会升高 ,从而使非隧穿载
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流子形成的热电流增大 ,因此影响了空穴在势阱区
中的积累 ;低的载流子浓度限制了电流峰值的大小 ,

因此空穴型 Si/ Si1 - x Ge x R TD 器件的峰谷电流比低
于电子型 Al GaAs R TD 的值.

图 6 给出了不同势垒厚度下器件的 I2V 特性.

在势垒厚度从 5nm 变为 10nm 的过程中 ,电流峰值
出现的偏压不断增大 ,峰谷电流比也有所增加. 另
外 ,模拟结果还表明载流子的有效质量也可以影响
器件的峰谷电流比. 由于 Si Ge 层中存在应力 ,轻重
空穴的简并消除 ,导电时只考虑重空穴传输是合理
的 ;而在 Si 层中 ,随着载流子传输晶向的不同 ,轻重
空穴的组分会产生变化 ,混合载流子的有效质量也
会相应变化. 图 7 给出了 Si 中的载流子有效质量取
不同值时 ,器件的 I2V 特性. 当只考虑 Si 中重空穴
传输时 ,对应的曲线 Ⅰ并没有负阻特性 ,当轻空穴比
例为 66 %时 ,模拟的峰谷电流比为 1114 (曲线 Ⅱ) ,

当只考虑轻空穴导电时 ,电流峰谷比达到最大. 于
是 ,当器件中载流子的传输晶向未知时 ,可以采用曲
线拟合的办法 ,得到 Si 中混合载流子轻重空穴各自
的组分.

图 6 　不同势垒厚度下 Si/ Si0. 77 Ge0. 23 R TD 的 I2V 特性

Fig. 6 　I2V characteristics of Si/ Si0. 77 Ge0. 23 RTD with

different quantum barrier thicknesses

4 　结论

本文采用 Q HD 模型对室温下 Si/ Si1 - x Ge x 空
穴型 R TD 器件的 I2V 特性进行模拟 ,求解方程过
程中采用 second up wind 和 SG相结合的离散方法
保证了结果的收敛性. 在实验过程中 ,模拟了势垒厚

图 7 　不同载流子有效质量下 Si/ Si0. 77 Ge0. 23 R TD I2V 特性　

曲线Ⅰ中 m = 01490 m0 ;曲线Ⅱ中 m = 01267 m0 ;曲线Ⅲ中 m =

01 160 m0 .

Fig. 7 　I2V characteristics of Si/ Si0. 77 Ge0. 23 RTD with

different carrier effective masses 　m = 01490 m0 in

Curve Ⅰ, m = 01267 m0 in Curve Ⅱ,and m = 01160 m0 in

Curve Ⅲ.

度变化和载流子有效质量变化对器件负阻效应的影
响. 对实验结果的分析说明了 Si/ Si1 - x Ge x 空穴型
R TD 器件峰谷电流比偏低的原因 ,并提出了一种计
算混合载流子中轻重空穴组分的办法.
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Numerical Simulation of Si/ Si1 - x Ge x Resonant Tunneling
Diode at Room Temperature 3

Li Tao , Yu Zhiping , Wang Yan , Huang Lei , and Xiang Cailan

( I nstit ute of Microelect ronics , Tsinghua Universit y , B ei j ing 　100084 China)

Abstract : I2V curves of a 35nm p2t ype Si/ Si1 - x Ge x resonant tunneling diode ( R TD) are simulated wit h t he quantum hydro2
dynamic (Q HD) model . A n integrated diff e rence scheme including t he Schaf et te r2Gummel met hod ,second upwind met hod ,

and second2order cent ral diff erence met hod is used t o discretize t he Q HD equations , maintaining bot h accuracy and stability.

Investigations of some st ructural modif ications are also car ried out . The analytical results indicate t hat bot h quantum barrie r

t hickness and hole eff ective mass aff ect t he ND R characteristics of Si/ Si1 - x Ge x R TDs. The simulated peak2t o2valley cur rent

ratio of 1114 at 293 K agrees wit h t he experimental result w hen x = 0123 .

Key words : Si/ Si1 - x Ge x resonant tunneling diode ; quantum hydrodynamic model ; discretization scheme ; heavy2 and light2
hole ; peak2t o2valley current ratio
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