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Problema consta in determinarea parametrilor pentru o dioda semiconductoare. Formularea matematica a problemei
se bazeaza pe modelul Drift-Diffusion. Modelul este dat de un set de ecuatii descris cu ajutorul a trei functii necunoscute:
¢ — potentialul electrostatic, n, p — concentratiile de electroni si gduri, respectiv. Numeric, problema este rezolvata
folosind discretizarea Scharfetter-Gummel, a algoritmilor metodelor Gradientilor Bl-Conjugati si Gauss-Jordan. Deoarece
ecuatiile sunt neliniare, se aplicad 0 procedura iterativa, care constd in cresterea treptatd a tensiunii exterioare, aplicatd
anodului. Solutiile obtinute sunt utilizate pentru liniarizarea ecuatiilor.

Cuvinte-cheie: modelare numerica, model Drift-Diffusion, discretizare Scharfetter-Gummel, metoda Gradientilor BI-
Conjugati.

SEMICONDUCTOR DIODE MODELING FOR UNIDIMENSIONAL CASE

The considered problem consists in determination of semiconductor diode parameters. The mathematical formulation
of the problem is based on Drift-Diffusion model. The model is given by a set of equations for three unknown
functions: ¢- the electrostatic potential, n, p - the concentrations for electrons and holes, respectively. The problem is
solved numerically on the Scharfetter-Gummel discretization, by means of Bl-Conjugate Gradient and Gauss-Jordan
methods. As the equations are strongly nonlinear, then in order to obtain the convergent solution we apply the iterative
procedure that consists in gradually increasing of the input voltage with small step. The obtaining solutions are used for
equation linearization.

Keywords: numerical modeling, Drift-Diffusion model, Scharfetter - Gummel discretization, Bl-Conjugate Gradient
method.

Sa consideram un model de dioda semiconductoare (Fig.1). Dioda consta din doua regiuni cu diferite tipuri
de dopare: zona gaurilor (zona de tip p), cu o concentratie dominanta de gauri, si zona electronilor (de tip
n), cu o concentratie dominanta de electroni. Electrodul anod este conectat la regiunea tip p si electrodul
catod este conectat la regiunea tip n. Impuritatile, addugate materialului semiconductor, determina tipul de
conductivitate al fiecdrei zone. In fizica semiconductoarelor concentratia de impurititi este notati cu N.
Functia N(x,y) = N3 (x,y¥) — Ni (x,y) m~3 defineste profilul impurititilor si se exprimi prin concetratia
donatorilor si acceptorilor ionizati, notati prin Nj si, Nj, respectiv. Valoarea negativd a concentratiei
impuritatilor este determinatd de dominatia atomilor acceptori din bor (semiconductor de tip p), iar o valoare
pozitiva este determinatd de dominatia atomilor donatori de fosfor (semiconductor de tip n).

1. Formularea matematica a problemei in baza modelului Drift- la I '
Diffusion (DDM) anode _ he x
Sa formuldm problema pentru determinarea parametrilor unei diode,
bazata pe modelul (DDM) [1]. Domeniul de rezolvare a problemei este o
suprafa(d dreptunghiulari Q = {(x,y):0 <x<1,,0<y < ly}, (Fig.1).
Prin Tp notdm frontiera acestui domeniu, marcat cu linie ingrosata si
prin cuvintele ,, catod / anod ”. Definim pe acesta portiune a frontierei
valorile functiilor necunoscute, astfel obtinand condiriile lui Dirichlet.
Pe portiunea ramasd a frontierei, notata prin Iy, egalam valorile
derivatelor partiale ale functiilor necunoscute cu zero (fluxul normal la
frontiera), astfel obtinidnd condigiile lui Neumann. Presupunem ca

GQA= IpUTy, IpNIy = Q. I cathode
In literatura de specialitate [2], pentru formularea problemelor de .
acest gen sunt utilizate trei modele. " Fig.1.
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Primul model reprezinta un sistem de ecuatii diferentiale neliniare, care depind de urmatoarele trei functii
necunoscute:

@ - potentialul electrostatic, ¢Yn, @p — cvasinivelurile lui Fermi.
Al doilea model utilizat este un sistem de ecuatii diferentiale neliniare, care depind de functiile necunoscute:

@ - potentialul electrostatic, nsip - concetratiile de electroni si gauri,respectiv.

Si al treilea model reprezinta un sistem de ecuatii diferentiale neliniare, care depind de urmétoarele functii

necunoscute:
@ - potentialul electrostatic si asa-numitele variabilele lui Slotboom py, p,.

In acest articol problema va fi formulata in baza celui de-al doilea model, iar in concluzie va fi justificata
alegerea facuta.

Functiile necunoscute, care descriu functionalitatea diodei semiconductoare, satisfac urmatorul sistem de
ecuatii diferentiale neliniare [2]:

—V-(eVp) =q(p —n+N); (11)
=V Un) = —q(Rsgu + Raye); (1.2)
A (]p) = —q(Rsgu *+ Rayc); (1.3)
Jn = qnun,E + qD,Vn; (1.4)
Jp = avuyE — aD,Vp; (1.5)
E = =V, (1.6)

Aici € = g,¢) este permitivitatea absoluta (constanta dielectricd); €, reprezintd permitivitatea relativa,
&g este constanta electricd (g, = 8,854187817 - 102 F-m™1); g este sarcina electronului pozitiv (q =
1,602176565 10 *° C); n si p sunt concentratia electronilor si a gaurilor; N este concentratia impuritatilor;
Jn §1Jp sunt densitatea curentilor de electroni si de gduri; Rgpy, Rayg reprezintd viteza recombindrilor
Shockley-Hall si Auger; u,, u, — mobilitatea electronilor si a gdurilor; n; — concentratia electronilor si a
gaurilor in semiconductorul propriu; @ = kzT/q — tensiunea termica, kz — constanta Boltzmann (kg =
1,3806488 - 10723 ] /K) si T — temperatura (K).

Relatiile relative intre coeficientii de difuzie Dy, si D,, si mobilitatile p,,, p,, electronilor si gaurilor, respectiv,
sunt date de relatiile lui Einstein:

Dy, kgT Dy kT
—_ === s = 2= . 1.7
Un q D5 1 q DT ( )

Fie ca dioda este confectionatd din siliciu. Atunci parametrii problemei au urmatoarele valori: n; =
1,46-10m™3; u, =0,08m?/(V-s); u, =0,02m?/(V-s); & =11,8; ¢ = 0,026 la temperatura
camerei T =300 K. Functiile Rsgy Si Raye sunt definite prin urmatoarele formule:

Rsrny(n,p) = Rsgy(n,p) = (pn - nl-z)(Cnn + Cpp)' (1.8)

Aici T, si T, semnifica timpul de existenta a purtatorilor (t, =T, = 0.1- 107%s); Cy, si C, — coeficientii
Auger (C, = 1,1-107*2 m®s~%; €, = 0,3-10**m®s ™%, la T =300 K).

Functia N in domeniul de cautare a solutiei este reprezentata cu ajutorul functiei lui Gauss G sub forma:

N = NDn + NDnmaxG(x» =Y, %, ly: a) - NApmaxG(x' Y la' 0, (X). (1-9)

Aici Np, — alierea stratului epitaxial al semiconductorului, Npy,max — alierea substratului, Nypmax —
valoarea maximald de implantare a profilului de difuziune, G — functia lui Gauss (Fig.2), definita astfel:

(exp [—((x - a)/o()z] - exp [—((y - b)/a)z],x >a,y>b

2
pn-n;

Tp(n+n)+t,(p+ny)’

G(xy,a b a) = exp [—((x - a)/oc)z],x >a,y<bh (1.10)
| exp[—((y—b)/a) ],xSa,y>b
k Lx<ay<bh
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Fig.2. Suprafata functiei Gauss G(x,y,a,b,a)cua=2-10"%b=1-10"%a =2-107°.

Constantele din formula (1.9) in domeniul de ciutare (Fig.1) a solutiei au urmitoarele valori: Np,, = 10%* m~3;

Nppmax = 102 m™; Ngpmay =102m™3; @ =05-10"°m; [, =5-10"°m; [, =7-10°m; [, =
2:107°m;; =1;=1-10"°m.
Conditiile la frontiera

Sa consideram ca catodul este conectat la pamant (V,=0), iar anodului 1i este aplicata 0 tensiune externa
V, > 0. Atunci pe frontiera I'p, adica la anod si catod, functiile o, n, p satisfac relatiile:

N+ ,N2+4ni2 N+ /N2+4n -N+ /N2+4ni2
2

2n;
Pe portiunea Iy conditiile 1a frontieré au forma conditiilor lui Neumann:
qu———O n-J,=0;1-],=0,% €Iy, (1.12)
unde prin punct se intelege produsul scalar al vectorilor.

o) =V, + @rln yn(x) = i p(X) =———— X €. (1.12)

Conditii initiale
In lipsa tensiunii din exterior asupra anodului (V, = 0) solutia problemei pe intreaga suprafatd Q are forma
(1.12) cu V, = 0. Aceasta solutie poate fi utilizata in calitate de aproximare initiala a solutiei sistemului (1.1) —
(1.6) la rezolvarea lui prin metoda iterativa, cu marirea treptata a tensiunii din exterior asupra anodului.
2. Schema in diferente finite a lui Scharfetter-Gummel aplicati ecuatiilor Drift-Difusion
in spatiul unidimensional
Sa analizam schema in diferente finite a lui Scharfetter-Gummel [3,4], care este recomandata de a fi aplicata

la rezolvarea problemelor din domeniul calculului matematic. Cercetam problema (1.1) — (1.6) pentru spatiul
unidimensional ca un caz particular. Obtinem urmatorul sistem:

—:—x(ex) =q(p—-n+N); (2.1)

(;_r: - % = —q(Rsgy + Raue) ; (2.2)

Z_f"‘% = —q(Rsry + Rayc) ; (2.3)

Jn = QunEn+qDy 5 (2.4)

Jp = auyEp — qDy 3 (2.5)

E=-2x€(0L) (2.6)

Ecuatia (2.1) se aproximeaza prin diferente finite pe o retea, in nodurile intregi x; = ih astfel:

_%(£i+1/2 (pH;l_(pi —&i-1/2 %) =qpi—n+N),i=11-1 (2.7)

Pentru aproximarea ecuatiilor (2.2), (2.3) vom discretiza functiile n(x) si p(x) in nodurile intregi x; = ih,
iar J,, (x) si J,(x) in seminodurile retelei ;.1 = (i — 1/2)h. Se obgin relagiile:
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nktt_nk

gl - i _]n,i+1/2;]n,i—1/2 = —qR, i = m (28)
k+1_k . 7.
qpl P +]pl+1/2h]pl 1/2 _ qu,l — 1 T—1 (29)
Restabilim functiile dlscrete n; sip; cu ajutorul splalnurllor liniare:

n(0) = ng 2 b g o p(0) = P Pi X € (X0 X (2.10)

Xi+1~Xi Xi+1—X +17X

lar valorile pentru Jy, ;412 $i Jp,i+1/2 POt f| obtinute d|n relaulle (2.4), (2.5) folosind relatia (2.10) pentru
aproximarea functiilor continue n si p:

Tni+1/2 = QUniv1/2 <EL+1/2nl+1/2 + @r 3: L+1/2>- (2.11)
Avind urmatoarele aproximari de ordinul doi:
Nip12 = (M + Nyyq)/2, = (1 —ny)/h,
+1/2
obtinem relatia:
itny i+1 M
Jni+1/2 = QUni+1/2 (Ei+1/2 k :H +ort +;l n) (2.12)
Analogic obtinem relatia pentru J;, ;41 /,:
Jpji+1/2 = Alp,i+1/2 (Ei+1/2 P l)- (2.13)
Mentionam ca functia discreta a poten‘;ialului ®; poate fi restabilita cu ajutorul splainurilor liniare:
—-X
0 = Qi 4 g T x € [ i (2.14)
si atunci valorile intensitatii campulul El+1 /2 pot f| aproxmate prin formula:
Eiv1/2 = —(@iy1 — @)/ (2.15)

In literatura de specialitate [3] este mentionat ca aproximirile de tipul (2.12) — (2.13) duc la cresterea
rapida a erorilor, ceea ce conduce la divergenta solutiilor in domeniile in care potentialul ¢ si concentratiile
n, p isi schimba brusc valorile. Pentru asa probleme se propune o alta metoda de aproximare a functiilor
Jnji+1/2 $1 Jp,i+1/2, Inaintata de Scharfetter si Gummel [5] in 1969.

Pentru ecuatia J,, = qu, (En +or ) se presupune ca toate functiile, in afara de n(x), sunt constante pe

intervalul [x;, x;,1]. Valorile constante vor fi notate prin J,,;11/2, Unji+1/2) Enji+1/2- Rezolvand urmatoarea
ecuatie diferentiala in raport cu n(x):

Tni+1/2 = Qni+1/2 (Ez+1/2n T or; ) X € [X;, Xi41] (2.16)
avand conditiile la limita:
n(x;) = nynxip1) = Nyyq, (2.17)
vom obgine o aproximare discretd pentru J, ;11 /7.

Este cunoscut faptul cad o ecuatie diferentiala de ordinul intai cu doud conditii la frontiera in caz general
nu are solutie. Insd, in cazul nostru presupunem ca valorile lui Jn,i+1/2 SUNt necunoscute, ceea ce face sa
apara al doilea grad de libertate la rezolvarea ecuatiilor (2.16), (2.17). in procesul rezolvarii trecem de la
necunoscuta x la necunoscuta n(p) conform relatiei x = x(p). Atunci:

_ _ dn _ dn d(p an
n(X) =n(x(p)) =nlp). 5r = 5o 2=~ E
si problema ia forma:
n an
Jniv1/2 = QVaiv1291 (E - %),4’ € [¢i Pisa] (2.18)
n(@) = n,n(@ir1) = Nyyq, (2.19)

Prin vy iy1/2 = Un,i+1/2Ei+1/2 @M notat viteza fluxului.
Rezolvand ecuatiile (2.18), (2.19), obtinem

Jnis1/2 = qVa,i - it (2.20)
n,i+1/2 d,i+1/2 xp( ‘/;L+1) exp((pH(_;T(pl)_l

Transformand vy ;44 /2, Obtinem relatia:
Dniv1/2 iv1—@i
or o

Vai+1/2 = Uni+1/2Eiv12 =
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Atunci formula (2.20) ia forma:

Pi+1~%i Pi—Pit+1
] ) _ ADnit1)2 n oT e oT _
ni+1/2 h i+l exp((pi“_(pi)—l t exp(‘Pi“PiH)_l

eT T

_ njitaz Pi+1=Pi\ _ . p (Pi=Pit1
= e (1 (020) -y (252 @21)
unde B(x) = exx-1 este functia lui Bernuly.
Aplicand acelasi procedeu si pentru curentii J, ;44 /2, Obtinem formula:
) _ _9Ppitiz| Pi=Piv1) _ Pi+1—Pi
]p,l+1/2 - h <pl+lB( or ) plB( or )) (2-22)

Analizam cazurile stationare: nf*t = nk¥ si p¥*1 = p¥. Inlocuind (2.21) in (2.8) si (2.22) in (2.9), obtinem

doua sisteme algebrice pentru determinarea functiilor n; si p;:

Dpi- Oic1—Pi 1 Pi—Pi— Pi—Pi
n;lzl/ZB( i-1 l) Ni_q — p(Dn,i—l/ZB (—l <pTl 1) + Dn,i+1/2B( - l+1)> n; +

T PoT
Dy Pir1—Qi .
+2ntazp ( - Vnias =Ryi=TT—1 (2.23)
Dpi-1/2 Pi—Pi- 1 Pi-1—Pi Pi+1—Pi
it (2 iy = 2 Dy (B52) 4 Dy B (2255) ) 4
+Dp.}il-;1/2 B (<Pi:p<ii+1) Pisa=Ry,i=T1—1 (2.24)

3. Rezolvarea problemei stationare in spatiul unidimensional
Se propune urmatorul algoritm pentru rezolvarea problemei. Fixam aproximarile initiale ale functiilor
necunoscute ale sistemului, notate prin ¢©@,n®, p®, conform formulelor (1.11):

N+ ,N2+4n-2 N+ /1\12+4n-2 -N+ /N2+4n?
900 = @rln| —— [ nO@ = —5—p@) =——, 7€, @I
2

Apoi calculam noile valori ale functiilor ¢ (x), n(x), p(x) in regimul echilibrului dinamic (adica, pentru

1,=0), in care fluxul de electroni sub actiunea campului electric intern este echilibrat de fluxul de electroni,
conditionat de gradientul concentratiei electronilor. Un echilibru similar exista si pentru gaurile mobile.
Problema ia forma:

~ (e %) =a —n+N) i x € (0L (3.2)
9(0) = w(O)ggg L o(L) = w(Olgg); (33)
n(x) = nje *7,p(x) = nje o1 . (3.4)

Ecuatia neliniar (3.2) se rezolva prin metoda lui Newton. Pentru liniarizarea ecuatiei notam: prin ¢ (x)
functia potentialului de la iteratia precedenta, prin ¢ ¥+ (x) potentialul de la urmitoarea iteratie si cresterea
potentialului prin §(x) = @®**V(x) — ™ (x). Inlocuind §(x) in (3.2), dupi cateva transformari obtinem o
ecuatie liniara pentru necunoscuta ¢ *+1):

d d (k+1)
Aceastd ecuatie se aproximeaza pe reteaua discretd aleasa. Astfel, este obtinutd urmatoarea relatie:
1 v o R ) 4 0, k+D) W) _ (k)
—y\Git12— 5 —E&i-y2T +CI(Pi +n; )‘Pi =Q(Pi -n; +Ni)+
k k K) .
+q(pi()+n§ ))cpi( i=TT—1. (3.6)
K k

o5 = 90(0); 9" = 9°(L).

In cazul in care anodului i se aplica tensiunea V, = 0, concetratiile de electroni si gauri n si p, respectiv,
pot fi exprimate prin potentialul electrostatic ¢. Rezulta ca pentru rezolvarea sistemului (3.2 ) — ( 3.4) in cazul
echilibrului dinamic va fi folosita doar schema in diferente (3.6).

Valorile noi calculate ale functiilor necunoscute vor servi ca solutii aproximative pentru sistemul (3.2) — (3.4).
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In continuare trecem la rezolvarea sistemului (2.1) — (2.6) pentru cazul stationar, adica cand % = % =0,
iar tensiunea aplicata anodului V, # 0 si este marita treptat.

Substituind J, si J, din relatiile (2.1) — (2.6), obtinem sistemul:

—%(e(x)';—z) =q(p—n+N);x€e (0,L) (3.7)

. <P(0); U+¢°0); o(L) = ¢°(0) (3.8)

= (unEn + Dy <2) = R; R = Rogyy + Raugs x € (0,1 ; (3.9)

n(0) = n°(0) ; n(L) = n°(0) (3.10)

= (amyEp — qD, <) = —R; x € (0, L); (3.11)

p(0) =p°(0) ; p(L) = p°(0), (3.12)

in continuare sistemul (3.7) — (3.12) este rezolvat prin metode iterative folosind schemele in diferente
finite (2.23), (2.24), descrise in paragraful doi si schema (3.6) descrisa in paragraful curent.

4. Rezultate numerice

Solutia numerica pentru sistemul (3.2) — (3.4) in cazul echilibrului dinamic este prezentati in Figura 3. in
Figura 4 sunt prezentate curbele functiilor necunoscute ¢, n si p, la aplicarea din exterior anodului a unei
tensiuni V, = 0,3 V si cu o concetratie a impuritatilor N ~ 1023, Graficul din Figura 5 ilustreazi repartizarea
functiilor ¢, n si p, la aplicarea din exterior anodului a unei tensiuni 1, = 0,6 V si cu o concetratie a impuri-
tatilor N = 1023,

Din literatura de specialitate si conform rezultatelor numerice obtinute, aceastd metoda admite o solutie
convergenti pentru N ~ 1021 — 1023 i pentru tensiunea V, = 2 V.

Electron & Hole Densities s Paosition - at Equilibrium

Potential - at Equilibrium

Electron & Hole Densities [1/m?]

t : ‘ . : ; a al ‘ :

0 0.m o 0.03 0.04 005 .08 ] 0.01 0.02 0.03 0.04 005 0.06
¥ [urm] ¥ [um]

Fig.3. Repartitia potentialului ¢, a concentratiei electronilor n si a gaurilor p la aplicarea unei tensiuni asupra
anodului V, = 0, cu o concentratie a impuritatilor Ny, = 102 m™3; Nppmay = 31022 m™3; Nypppax = 3-102 m™3,

n, p: U=0.39%
T T

i

0.45

fi: U=0.38V

04t
035F ;
02t
0.15F
01

005

0

i i : ; ] i P i i ; i H i
0 001 0.0z 003 0.04 nos 0.06 0oy S 001 002 0.03 0.04 005 0.06 007

Fig.4. Repartitia potentialului ¢, a concentratiei electronilor n si a gaurilor p la aplicarea unei tensiuni
asupra anodului Va = 0,39 V. Prezultatele sunt obtinute prin utilizarea parametrilor concentratiei
impurittilor Ny, = 10 m™3; Nppmar = 3102 m™; Nyppgr = 3- 102 m™3,
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i n, p: U=0.85Y fii U=0.B5V
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Fig.5. Repartitia potentialului ¢, a concentratiei electronilor n si a gaurilor p la aplicarea unei tensiuni
asupra anodului Va = 0,65 V. Rezultatele sunt obtinute prin utilizarea parametrilor concentratiei
impuritatilor Np, = 10°* m™3; Npypmar = 3102 m™3; Nyppgr = 3-102 m™3,

Concluzii

Potrivit literaturii de specialitate si conform rezultatelor numerice obtinute, aceastd metoda admite o
solutie convergentd pentru N ~ 10?1 — 1023 si pentru tensiunea V, = 2 V.

Aceeasi problema a fost rezolvata, fiind formulata initial folosind alte doud modele matematice, descrise in
literatura de specialitate ca modele pentru descrierea proceselor neliniare in dispozitivele semiconductoare.
Pentru cazul problemei formulate cu ajutorul functiilor necunoscute ¢ — potentialul electrostatic, @, @, —
cvasinivelurile Fermi s-a obtinut o solutie convergenta pentru tensiunea I, = 0,1V cu o concentratic a
impurititilor N =~ 10'°. Iar in cazul problemei descrise cu ajutorul functiilor necunoscute ¢ — potentialul
electrostatic si al variabilelor lui Slotboom p,, p,, solutia converge pentru tensiunea V, = 0,2 V si pentru o
concentratie a impuritigilor N ~ 106,

In concluzie, este evident faptul ca modelul propus si descris in articol poate fi considerat ca unul mai
eficient pentru problemele de acest tip.
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