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RESUMO

A aplicacao de materiais orgdnicos em eletronica vem ganhando cada vez mais espaco no mercado.
Diferentemente dos materiais inorganicos, os materiais organicos oferecem atributos interessantes
para a fabricacao de tecnologias tais como flexibilidade, ampla disponibilidade e sustentabilidade.
Embora materiais orgénicos apresentem-se satisfatérios quando implementados a eletronica, a
matéria organica é bastante suscetivel a influéncias do ambiente como, por exemplo, oxidagao,
umidade e variaces de temperatura, que podem levar a mudancas significativas no comportamento
elétrico e, por consequéncia, nos parametros que caracterizam esses materiais. Este trabalho,
portanto, visa discutir uma metodologia capaz de analizar perfis V' x J de dispositivos organicos
tipo M-i-M (metall-semicondutor-metal2), com a finalidade de extrair pardmetros de interesse,
como, por exemplo, dopagens indevidas, barreiras de potencial e tensdes internas buit-in. Para
tanto, por meio do sotware Sentaurus TCAD, foram gerados perfis V' x J para a geometria M-i-M
contando apenas com trés variaveis livres : barreira de inje¢ao, barreira de extracao e dopagem. A
partir dessas curvas, que possuem parametros conhecidos, foi discutida uma metodologia dividida
em duas etapas, uma de andlise qualitativa e outra de andlise quantitativa. A andlise qualitativa
visou verificar a maneira como os perfis V x J simulados se apresentaram em diferentes escalas de
plotagem em comparagao a perfis V x J de leis analiticas difundidas na teoria de semicondutores.
A etapa quantitativa buscou, por meio de mecanismos de interpolac¢des lineares em escala duplo
logaritmo e derivadas numéricas, extrair parametros matematicos avaliando essas equacoes de
interpolacao as leis analiticas. Os valores obtidos foram tabelados e comparados aos valores reais
usados nas simulagoes. Em alguns casos, foi possivel determinar adaptagoes para leis analiticas

tedricas permitindo maior abrangéncia e aplicabilidade.

ABSTRACT

Electronic devices based on organic materials increasingly gain market share. Organic semicon-
ductors are widely available, in some cases even from sustainable sources, and offer interesting
properties like flexibility, which distinguish them from their inorganic counterparts. However, the
demand of low cost and energy fabrication calls for ambient processing, which expose organic
materials to degradation agents like oxygen and humidity. The resulting changes in the electrical
characteristics of organic semiconductors have to be carefully analyzed and quantified. Here, a
methodology is discussed for determining the unintentional doping concentration and contact bar-
riers from current-voltage curves of metal-semiconductor-metal (m-s-m) samples. To this extent,
electrical characteristics of hole only m-s-m samples were simulated solving the Poisson equation
coupled to the charge continuity equation with drift-diffusion currents, employing the Sentaurus

TCAD suite. After qualitative classification, the numerical simulations are compared to simple



analytic laws allowing quantitative parameter extraction. Known descriptions for injection, bulk
and contact limited currents are modified to allow for the presence of small dopant concentrations.
The extracted contact and bulk properties are compared to the simulation parameters to access

the precision of the employed extraction methodology.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Contextualizacao

Fabricagao e armazenamento de dispositivos organicos eletronicos em ambientes com expo-
sicao ao ar, sem necessidade de encapsulamentos, reduziria drasticamente custos na producao e
implementagao desse tipo de tecnologia [1, 2]. Mesmo assim, dispositivos eletrénicos que utili-
zam materiais organicos em suas camadas ativas, e que nao apresentam encapsulamento, tem
uma limitada estabilidade quando expostos ao ambiente [3]. Especialmente, quando em contato
com oxigénio e com umidade, os dispositivos podem sofrer uma série de adversidades tais como,

oxidagao de contatos metalicos, oxidagao da matéria orgénica entre outras coisas [3].

Além de oxidagao, o oxigénio atmosférico pode desencadear uma série de outros fatores.
Quando a camada ativa organica de um dispositivo eletronico fica exposto ao oxigénio atmos-
férico, este pode criar um complexo de transferéncia de cargas reversivel com o semicondutor
organico agindo como um aceitador de elétrons, ou seja, funcionando como dopagem nao intenci-
onal do tipo p [4]. A interacdo com o oxigénio pode ser eventualmente catalisada pela luz, porém,
como o complexo de cargas é reversivel, a dopagem pode ser revertida. Nem sempre essa intera-
¢do do oxigénio com semicondutor organico é reversivel. O oxigénio pode interagir gerando uma

ligacao covalente e, portanto, irreversivel atuando como uma armadilha de cargas [5].

Um semicondutor amplamente estudado quanto aos mecanismo de degradagao é o P3HT. O
P3HT ¢é um semicondutor a base de Tiofeno que possui um bom desempenho quando empregado
a dispositivos de circuitos eletrénicos devido a sua regioregularidade [6]. Investigagdes de corrente
termo-estimuladas em P3HT mostraram que o oxigénio atmosférico nao apenas introduz armadi-
lhas para elétrons mas também aumenta a densidade de armadilhas ja existentes ocupadas por

lacunas [7].

Isso tudo reflete a necessidade de estudos a respeito do comportamento e caracterizacao de
dispositivos organicos. Dado que a "eletronica verde'vem sendo amplamente um setor que, a cada
dia ganha mais espaco em pesquisas cientificas, é preciso estudar mais profundamente o compor-
tamento dos novos materiais organicos em relacdo ao meio que sdo expostos com a finalidade de

utilizar mais eficientemente suas propriedades fisicas.



Com o intuito de estudar como se comportam estruturas organicas expostas a condi¢oes ambi-
entes, o foco deste trabalho consiste na descri¢cdo de uma metodologia capaz de estudar dispositivos
do tipo m-i-m a partir dos perfis V' x J. A aplicacdo dessa metologia visa extrair informagoes
sobre interferéncias do meio no semicondutor refletidas em possiveis dopagens indevidas, valo-
res das barreiras de potencial dos contatos metalicos e o potencial interno do dispositivo. Para
o desenvolvimento da metodologia, foram utilizadas simulagoes a partir do software Sentaurus
TCAD com valores previamente estipulados e o uso da ferramenta computacional MATLAB para

a analise destas curvas.

O capitulo 2 traz uma revisao bibliografica a respeito de fendmenos e leis analiticas V' x J
amplamente estudados e aplicaveis a semicondutores. Em seguida, no capitulo 3 as analises que
sao empregadas a metodologia sao mostrdas e discutidas. No capitulo 4 a metodologia ¢é aplicada
as curvas simuladas pelo TCAD e os resultados obtidos sdo expostos em tabelas e comparados aos
valores reais das simulagées. Por fim, o capitulo 5 traz as conclusoes a respeito da metodologia

desenvolvida.



Capitulo 2

Revisao Bibliografica

2.1 Portadores de carga em semicondutores

Em um semicondutor ha varios fatores que contribuem para a carga total do dispositivo, dentre
eles, héd a contribuicao dos dopantes aceitadores N, dos dopantes doadores Nzg, das lacunas livres
p, da densidade de elétrons livres n, densidades de armadilhas para lacunas pr e para elétrons nr.

Considerando todos estes fatores presentes e que a carga elementar é dada por ¢:
ov = q(Njy = Ny +p—n) +qlpr — nr) (2.1)

2.2 Equacao de Poisson

A equacao de Poisson, em matemaética, consistem em uma equacao que se utiliza de derivadas
parciais. Por este motivo, torna-se por definicdo uma equacao diferencial parcial. Em eletrostatica,
esta equacio pode descrever, com a sua solu¢ao, o potencial eletrostatico em um dispositivo
semicondutor levando-se em conta suas dimensoes espaciais. Como em [8] a dedugao desta equ¢ao

comegara a partir da forma pontual da lei de Gauss:

v.D = o, (2.2)

Pela definicdo de densidade de fluxo elétrico tem-se que

D=:E (2.3)

Usando a relagao do gradiente

E=-vv (2.4)
Por substituicao, chegamos a
V.UV = —% (2.5)



Expandindo em coordenadas cartesianas

o VARG 2 VAR 2 U 0
2y, _ - _ &Y
viV= Ox? + Oy * 022 ¢ (2:6)

Ou, de outra forma bastante util a equagao (2.6) pode ser escrita como

Qv
V.E = 2 (2.7)

e ainda, para os semicondutores a serem analisados, usando a equagao (2.1) e introduzindo-a

na equagao (2.7) :

vf:%:g(z\rg—m +p—n)+q(pr — nr) (2.8)

Como ¢ sabido, a equacao de Poisson pode ser resolvida para casos especiais devido a certas
condi¢oes de contorno [9, 8]. Estas serao discutidas nas préximas sessdes quando o uso desta
ferramenta matematica se fizer necessaria para o estudo do comportamento elétrico quantitativo

nas amostras analisadas.

2.3 Mecanismos de condutividade em dispositivos semiconduto-

res de dois terminais

E sabido que em um dispositivo semicondutor h4 dois tipos de fendémenos gerais que explicam
a corrente elétrica, sado eles, difusdo e deriva. A corrente de difusdo resulta da diferenca de
concentracao de portadores de carga e da agitacdo térmica dos dtomos presentes. Em outras
palavras, se hd uma diferenca de concentracdo dos portadores de carga e houver agitacao térmica,
entao um fluxo de portadores de carga se formara de modo a equilibrar a diferenca; sumariamente,
a corrente de difusaso tem sentido contrario ao gradiente de concentracao dos portadores de carga,
tendo a tendéncia de tornar homogénia a densidade de portadores no corpo. A equagao que

descreve a densidade de corrente de difusdo é apresentada a seguir para elétrons e lacunas [10]:

7n,dif = anVn(x,y, Z) (2'9)

7p,dif = —qDpVp(z,y,2) (2.10)

em que ¢ ¢ a carga elementar, D, e D, os coeficientes de difusao de lacunas e elétrons res-
pectivamente, p(x,y, z) e n(z,y, z) as densidades espaciais de lacunas e elétrons respectivamente.

Dessa forma, a equagao (2.9) refere-se aos elétrons e a equagao (2.10) refere-se as lacunas.



A densidade de corrente de deriva pode ser entendida como a corrente que aparece no disposi-
tivo quando ha um campo elétrico externo presente F, ocasionando aceleragao nos portadores de
carga. As equacgoes que descreve este fendomeno para elétrons e lacunas, respectivamente, podem

ser verificadas a seguir:

7n’der = —qnu, = qunnﬁ (2.11)

7)p,der = qpup = QMppﬁ (2.12)

em que ¢ corresponde a carga elementar, n e p correspondem a, respectivamente, densidade
de elétrons e lacunas livres e V,, e Vjas velocidades de deriva, respectivamente, dos elétrons e das

lacunas.

Mesmo que as correntes de deriva e difusdo ocorram por razoes distintas, ambas contribuem
para a corrente elétrica final num dispositivo. A a densidade de corrente total de um dispositivo

semicondutor é a soma algébrica das duas contribuigoes:

7n = q,unnﬁ +¢D,Vn(z,y,z) (2.13)

e, analogamente as lacunas, tem-se

7p = quppE —qDpVp(z,y, 2) (2.14)

Nas proximas secOes serao analisados casos especiais de transporte de portadores que vao
considerar apenas a presenca de lacunas livres. Isso pode ser justificado pelo fato de que os metais

escolhidos nessa analise dopam o dispositivos com apenas lacunas.

Além da dopagem os dois parametros mais importantes investigados nesse trabalho sdo as
barreiras de injecao ¢;y,; ¢ barreiras de extracdo ¢+ das lacunas. As relacoes energéticas tipicas

consideradas nesse trabalho sdo ilustradas na figura 2.1
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Figura 2.1: Diagrama de bandas para (a) barreira de inje¢do maior do que a barreira de extracao
Ginj = 0.3eV > eyt = 1.58eV e (b) barreira de injegdo menor que barreira de extragao Pinj =
0.52eV < ext = 0eV.

2.3.1 Corrente Limitada pela Carga Espacial

A Corrente limitada por carga espacial [11] (do inglés Space-Charge-Limited-Current, SCLC),
é um importante fendmeno que acontece em semicondutores. Qualitativamente, este fenomeno
pode ser explicado pela enorme densidade dos portadores livres que foram injetados ao canal de
conducao de corrente. Como consequéncia dessa inje¢ao elevada, o material fica carregado em
uma regiao especifica e tanto o campo elétrico quanto as deformagoes na banda de energia sao
bastantes relevantes a analise do sistema. Nestas condicdes, a corrente elétrica que passa pelo

sistema depende quadraticamente da tensao aplicada.

Para demonstrar matematicamente a validez dessa idéia, algumas suposicdes sdo necessarias.
Em primeiro lugar, é necessario assumir que os tUnicos portadores de carga presentes que contri-
buem efetivamente para a corrente elétrica sdo lacunas livres e que estas apenas se orientam em
uma dimensdo e, para isto, vamos assumir que esta seja x. KEssa hipdtese reflete-se ao campo
elétrico E e isso pode ser verificado pela equagao (2.8). A segunda suposigao presume que todas
as cargas sao livres e contribuem para a corrente elétrica, sendo as correntes de difusdo desconsi-

deradas.

Considerando o sistema com apenas lacunas como em [12]:

J = qupp(a) E () (2.15)

Utilizando as equagoes (2.4) e (2.6) percebe-se que o campo elétrico é relacionado com a carga

por



dE(z) o(z) qp(z) (2.16)

dz € €
substituindo (2.16) em (2.15)
dE
J = upeclngU)E(x) (2.17)

Assumindo que E(0) = 0, ou seja, ndao ha intensidade de campo elétrico no eletrodo de injecao,

ao integrar a expressao temos

2 = —X
E*(z) = o (2.18)

E(z) = 1/62:1):6 (2.19)

O potencial é a integral do campo elétrico. Assumindo que para um condutor de comprimento
d o potencial seja V(d) =0e V(0) =V,

d [2J L3/?
V= —/ E(z)dr = | — —= 2.20

Manipulando algebricamente a equacao (2.20) chegamos a férmula matemética da corrente

ou de outra maneira

limitada por carga espacial (SCLC) [13], mais conhecida como Lei de Mott-Gurney [14]

B 9(:‘/VLPV2

J 8L3

(2.21)

2.3.2 Conducido Ohmica em Semicondutores

A conducao Ohmica é possivel quando os efeitos da interface dos contatos sao ignorados para
baixas corentes. Além do mais se o campo elétrico é constate sobre toda a amostra e a mobilidade
dos portadores for assumida como independente do campo elétrico, se o nimero de aceitadores NV,
for igual ao nimero de lacunas livres p e assumindo que apenas lacunas e aceitadores contribuem

na carga elétrica total do dispositivo, entdo é possivel reescrever a equacao (2.8) como:

V.E =0 (2.22)

ou de outra forma, como consideramos que a corrente elétrica estd presente apenas na dire¢ao

— =0 (2.23)



isso nos mostra que o campo elétrico é uma constante. Entao,

—V _ g (2.24)
dz
integrando a expressao, sabendo que E(0) =0
v
E=— 2.25
' (2.25)

Considerando a densidade de lacunas livres como homegénea em todo material, a corrente de

difusdo é desconsiderada e, dessa forma, a relacdo V x J pode ser representada por

v
7= QHp P (2.26)

Em que g ¢ a carga elementar, u, mobilidade das lacunas, V' o potencial, d o comprimento do

canal e p a densidade de lacunas livres. Esta expressao ¢ analoga aos elétrons.

2.3.3 Corrente Limitada por Armadilhas

A maioria das cargas nao contribuem no fenémeno de transporte de cargas quando ha uma

distribuicao exponencial de armadilhas pela banda proibida.

Dessa forma, é possivel definir a densidade de lacunas capturadas pelas armadilhas com a

seguinte expressao :

P T/Tc
Prrap = Pr (Nf> (2.27)
v

os parametros da equacao sao: Pr densidade de armadilhas de lacunas, Py densidade de
lacunas livres, Ny densidade de estados na banda de valéncia, T' temperatura, T constante de

distribuicao.

Se usada a aproximacao para uma dimensdao da equacado de Poisson e a introduzirmos na

equagao acima (2.27) chegamos a expressao

dE  q (P >T/Tc
ok _ dp (LF 2.28
dx e T (NV ( )
E, pela relacao
I,
l=— 2.29
- (2:29)
chegamos a uma outra forma de (2.28) que pode ser observada como
dE ¢ Py )W
—=_1p. (L 2.30
dr e T (NV ( )



Se introduzirmos a expressdo matematica da corrente de deriva (2.17) no termo Py, podemos

obter uma nova forma da equagao (2.30) que pode ser expressa como

dE q Pr [ J\Y!
o (> (2.31)
N/t \qu
E se considerarmos
BT (1) pndE 2
de  \ dz '

A equagao (2.31) pode ser reescrita como

dET ¢ Pr (J)l/l <l+1) (239
dr eN‘l//l qu l '

utilizando esta ultima equagao (2.33), podemos integra-la para o comprimento de todo o se-

micondutor, fazendo isso, obtemos a seguinte relacdo descrita como:

1

E%‘H(x) — _ngYi (‘]) l <H1> T (2.34)
€ NI \qH !

%4

Como é sabido que o potencial é a integral negativa do campo elétrico e esta integral estende-se
pelo comprimento x = 0 até x = L, em que L é o comprimento total do dispositivo, o campo
elétrico pode ser simplismente substituido pela diferenca de potencial aplicada ao extremos, entao

tem-se que

1
gl+1 Pp [ JNYIHT /141 2041
Vi=le N (qu ar1)t™ (2.35)
14

Como o fator de interesse é a densidade de corrente J, com as manipulagoes algébricas neces-

sarias, a equagao (2.35) é manipulada para obtermos o resultado final

B 2l 1 I+1 el l ‘fl-i‘l

1-1

J=q¢" uNy (1= 2.
¢ (z+1> ((l+1)PT> L2+ (2:36)

2.3.4 Corrente limitada por difusao

Para diodos orgéanicos do tipo Metal-Semicondutor-Metal, apenas com lacunas como porta-
dores, sem dopagem, com contatos assimétricos e baseado na proposicao classica de difusdao de
Schottky [15] para um contato metélico ligado a um semicondutor inorganico dopado, pode-se
derivar uma equagao analitica. Partindo do pressuposto que um dos contatos esté alinhado com o

HOMO do material semicondutor e que o o outro contato metalico possui uma funcgao trabalho ¢y



causando desbalanceamento dos niveis de Fermi, entao, pode-se considerar que ha uma diferenca

de potencial V;; dada por esse desnivel.

Assim, seguindo a proposicao classica de Schottky para correntes de difusao, a densidade de

corrente total do dispositivo deve ser dada por :

p dE, dp

7p :Mka(ﬁ dr  dx

) (2.37)

Em que foi usada a relagdo de Eisntein para obter a mobilidade [16] e E,, refere-se ao potecial
do HOMO.

Em contraste com a teoria desenvolvida nos diodos Schottky, os limites de integragdo da
estrutura M-i-M devem se estender até os limites do dipositivo no que diz respeito a suas dimensoes

fisicas de espessura L :

L
(2.38)

7,, /OL exp <—EZ¥)> dx = —p,kTp(z)exp (— EZé@)

0

Para resolver essa expressao sao necessarios condi¢ées de contorno para a densidade de porta-
dores p(z) e para o potencial da banda de valéncia (HOMO) E,(z) nas interfaces dos eletrodos.
Fazendo o potencial interno Vy; = 3 as condigbes de fronteira para a densidade de portadores nos

eletrodos podem ser dadas como em [17]:
p(0) = N, (2.39)

p(L) = Nyexp (—3;;5)) (2.40)

Equanto as condi¢ées de contorno para a banda de valéncia sao:

BEy(0) = —qV (2.41)

Ey(L) = —qpp (2.42)

Combinando ambas com a equagao (2.38), temos entao para corrente:

7p _ Ny ppkT [exp (%) — 1}

(2.43)
fOL exp (— Ezg)) dx

Considerando que nao ha carga espacial no dispositivo, ndo sdo consideradas deformacoes na
banda [18], entao
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Ey(z) = —q <V + (“”’)_Lv)x) (2.44)

Levando-nos a outra resolugao da integral do denominador da equagao (2.43)

[ 5ot o)) oo

E substituindo (2.45) em (2.43) obtemos a forma final da equagdo, dada por

7 aipNo(ipy = V) [exp ($7) 1]
pdiff =
1 L {ewp (428) — exp (%)}

Em que g € a carga elementar, i, mobilidade das lacunas, N,, densidade de subniveis eletronicos

(2.46)

na banda de valéncia, ¢ a funcao trabalho de um dos contatos, V' tensao aplicada externamente,
k cpnstante de Boltzman, T temperatura. E, ainda se destarcarmos o potencial interno ¢, = Vjy;,
se forem incluidas barreiras para ambos contatos Vi = ¢inj — ¢est € tensao aplicada for Vp,

manipulando algebricamente (2.46)

T qpNo (Vb = Vi) [1 — exp(—qVp/kT)]
P Terp(qbumg KT) 1 — eap[—a(Vi — Vi) /KT]

(2.47)

Para tensdes Vp > 0.1V a expressao 1 — exp(—¢Vp/kT) = 0.98 ~ 1, portanto, a equagao
(2.48) pode ser simplificada para

P quN, (Vb — Vi)
P Leap(qimg [KT) 1 — exp [—q(Vp — Vi) /KT

(2.48)

2.3.5 Corrente assistida pelo campo elétrico

Na equagao (2.48), caso o campo elétrico interno assuma valores negativos, ou seja,Vy; < 0V a

equacao pode ser ajustada para:

quNN, (Vb + Vi)
Lexp(qping/kT) 1 — exp[—q(VD + Vi) /KT

IpFA = (2.49)

Como mostrado em [18] os desvios do potencial linear podem ser também incluidos na equagao
(2.48) incluindo as barreiras efetivas de inje¢ao nos contatos e, consequentemente, o valor de tensao
interna build-in é também um valor efetivo. Essa barreira efetiva é uma funcao da tensao aplicada
Viresf(Vp) € tem seu valor reduzido ao passo que a tensao aplicada aumenta. Assim a tensdo

interna efetiva, built-in, torna-se uma funcao sublinear da tensao Vp aplicada :

Vb + |Vererr(Vb)| (2.50)

vai = qHPo,inj 17
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2.4 Recombinacao e Geracao

Recombinacao e geracdo sao mecanismos pelos quais portadores podem passar a "existir'ou a
"nao existir'mais, como o préprio nome ja sugere os portadores podem ser Gerados, e isso implica
que o portador vai contribuir na corrente elétrica por exemplo, ou podem ser Recombinados e,

dessa forma, voltam a nao contribuir mais. Sumariamente:
e Geragao

A Geragao pode ser descrita como qualquer processo em que lacunas e elétrons podem ser

"criados", ou seja, tornam-se disponiveis.
e Recombinacao

A recombinagao pode ser descrita como processo de aniquilagao (le-se indisponibilizac¢ao) pelo
qual um par elétron-lacuna é recombinado tornando ambos nido mais contribuintes para os feno-

menos que incidem sobre portadores livres.

Ao contréario de processos simples que afetam portadores como a corrente de deriva por exem-
plo, Recombinacao e Geragdo ¢ um nome genérico dado ao conjunto de processos similares que

produzem os mesmos resultados.

Para as finalidade deste trabalho, os processos mais importantes de Recombinacao e Gera-
¢do sdo : injegao de energia no semicondutor pela luz (Fotogeregdo) e injegdo de energia pela

temperatura (Geracao e Recombinacgao térmicas).

Sucintamente, a geracao 6ptica ocorre quando fétons incidentes no semicondutor transmitem
uma energia maior que a energia de gap F¢ quebrando ligacoes quimicas. Dessa maneira um par

elétron-lacuna é criado.

De maneira andloga aos processos 6pticos, a Recombinacao e geracao térmica direta acontece
de maneira quase idéntica, salvo que a energia fornecida ao sistema é térmica. Quando os porta-
dores perdem essa energia, estes sdo recombinados e, portanto, invalidados para a contribuicao de

corrente elétrica.

Outra forma de Recombiagao e Geragao importate é a térmica indireta. Apesar de usar energia
térmica também, ha uma leve diferenca entre o processo térmico direto e indireto. Esta diferenca
consiste na presenca de um "terceiro elemento', ou seja, ndo apenas a excitacdo térmica estd
presente no processo como um atomo de impureza indevido na rede de semicondutor e/ou uma
auséncia de atomo constituinte da rede. Dessa forma, o processo de Geragao térmica indireta
acontece com a ajuda deste "terceiro elemento"'que introduz niveis permitidos de energia Ep pré-
ximos ao centro do gap de energia (o que distingue o fato de uma dopagem por impurezas). Dessa
maneira, ao receber energia térmica, o elétron salta para esse nivel introduzido E7 e, ao receber

mais um pouco de energia térmica, salta novamente atingindo a banda de condugao.
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J& o processo de Recombinagao térmica indireta, embora andlogo contrario da Geragao térmica
indireta, torna-se de entendimento simples quando pensamos que o dtomo de impureza, por exem-
plo, funciona como uma armadilha capturando o elétron livre até que uma lacuna se recombine

com ele.

2.5 Equacao de continuidade

Em um semicondutor, elétrons e lacunas nao podem aparecer ou desaparecer em um determi-
nado ponto sem que isso seja justificado por alguma atividade recorrente dos portadores de carga
no local especifico, ou seja, de outra forma, os portadores de uma determinada localidade devem
ser transportados até 14 ou "criados"naquela regido. Sobre este fato, conclui-se que deve haver

uma continuidade no tempo e no espago na concentragao de portadores [16].

Para justificar a expressao analitica da Equagao da Continuidade, deve-se levar em conta to-
dos os possiveis processos que possam contribuir para a mudanca de concentragao dos portadores.
Tomando os principais processos como sendo, corrente de deriva, corrente de difusao, recombina-
¢ao térmica, fotogeracao de portadores e, combinando seus efeitos, pode-se escrever o esbogo da

equacao:

Para os elétrons

3n_8n| +3n| ' +8n‘ +8n’ (2.51)
ot = ot nder ot ndif ot RT ot FG :
e para as lacunas
op Op JOp Op Ip
_ . 9.52
9 = g e T g Indif + at!RT-F at’FG (2.52)

Em que os termos com os subscritos RT e FG referem-sem, respectivamente a recombinagao

térmica e fotogeracao de portadores de carga.

As equagoes de continuidade ainda podem ser reescritas de uma forma mais compacta se

considerarmos que as correntes, respectivamente, para elétrons e lacunas podem ser escritas como

on  On on 1. 0Jnz  OJny = Oy 1_—

A7 = A7 Inder A, Indif — — = ~V-Jdn 2.
ot~ gpmer ¥ gylnair = L (Ggm 5 m ) =V (2.53)
dp Op Op 1. 0Jpe  OJpy 0y 1_—

ap _op o, 1 _ 1y 9.54
ot ~ oy mder T gpleais = (G m ) ==V (2:54)

As equagoes (2.53) e (2.54) indicam que vai haver uma mudanga na concentracao de portadores
em uma pequena regidao do semicondutor se existir um desbalanceamento de portadores dentro e

fora dessa regido.

Substituindo as equagoes (2.53) e (2.54) nas equagoes, respectivamente, (2.51) e (2.52), temos

para os elétrons
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on 1_ — 0On on
o = - Vedat o — 2.
D qVJ + 8t|RT+ Y e (2.55)

€ para as lacunas

8]) o 1_ = 8]) 8])
ot aV.Jp + E‘RT + E‘FG (2.56)
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Capitulo 3

Desenvolvimento

3.1 Introducao

Com o intuito de estudar dispositivos organicos M-i-M expostos a condi¢des ambientes, por
meio de andlises de perfis V' x J simulados, neste capitulo, uma metodologia é discutida e proposta.
A partir de curvas computacionais com parametros bem definidos que simulam o comportamento
desses dispositivos, leis analiticas para semicondutores e andlises qualitativas e quantitativas des-
sas leis, foram construidas etapas de analises que visam extrair pardmetros de interesse como

aproximacoes para o potencial interno V;, bairreira de inje¢ao ¢;,; e dopagem N4. Os passos da

anélise podem ser verificados no fluxograma da Figura 3.1

Solugdes
analitic as
simplificads

Senisunss
TCAaD
{solucSes

numericas

Ciopagsm

e
Barrsiras

‘Walidac 5o
chio
m&todo

Conmnparacso

= analiss

Figura 3.1: Metodologia
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3.2 Modelagem computacional de curvas V x J

Utilizando o software Sentaurus TCAD [9] foram simuladas oito curvas diferentes para para-
metros variados de barreiras de injegao, barreiras de extrecdo e dopagem. Os demais parametros
foram fixados e podem ser observados nas tabelas 3.1, 3.2 e 3.3. Para tanto, as equacoes de Poisson

e de continuidade foram resolvidas numericamente para a geometria M-i-M de uma dimensao.
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Figura 3.2: Perfis V xJ em escala duplo logaritmo simulados a partir do software Sentaurus TCAD.

As variaveis livres sdo as barreiras de injecao ¢y, barreiras de extragao ¢e,; e as dopagens N4.

Os demais parametros sao fixos, iguais para todas as curvas e podem ser observados nas tabelas

3.1, 3.2 e 3.3. Os valores utilizados para as variaveis livres nas Simulagoes, podem ser observados

na tabela 4.17



Nas simulagoes, as densidades de corrente em uma dada posicdo x nas amostras simuladas fo-
ram calculadas como correntes de difusao e deriva (DD) e expressas como gradientes de potencial
quasi-Fermi de elétrons e lacunas, respectivamente ¢, (z) e ¢p(z). Considerando que as densidades
de portadores e campos elétricos sao pequenos, a mobilidade foi assumida como constante. As
densidades de elétrons e lacunas livres seguem as estatisticas de Fermi determinadas por, respecti-
vamente, Fr, = Epr-qp, ¢ Er;, = Ep-qp,. A quantidade de lacunas livres na banda de valéncia p
foi aproximada para p ~ Nyexp (Egomo — Erp)/kT], Ny deve ser interpretado como o nimero
de densidades de subniveis energéticos conjugados e Egoaro deve ser interpretado como a energia
da banda de valéncia quando preenchida por uma lacuna. Para a camada ativa de semicondutor
considerada, devido as condi¢bes de contorno nos contatos, apenas sao levadas em conta contri-
buigdes de lacunas livres p(x) para carga espacial na equagao de Poisson. Quando considerada
a presenca adicional de dopantes aceitadores, uma carga fixa a mais deve ser considerada ja que

todos os dopantes sao considerados ionizados.

A barreira de injecao de lacunas foi denotada como ¢ = ¢ — xo + Eg. A barreira é dife-

rente para os dois contatos metalicos M1 e M2. Assim, as seguintes condi¢oes de Dirichlet sao

empregadas:
»(Mi) = Vi (Mi) + gbﬂqw + ZT In <;> (3.1)

3o i = +qua(n — no)(Mi) (3.2)

Jp - 1= —qup(p — po) (Mi) (3.3)

Em que o vetor normal 7 para dentro, ou seja, do contato metélico para o semicondutor. As

densidades de equilibrio de elétrons e lacunas nos contatos sao dadas, respectivamente por

no = Ne % exp [(qpp — Eg) /KT (3.4)

po = Ny X exp[—qdp/kT)| (3.5)
A partir dessas condi¢bes de contorno, é possivel escrever a corrente maxima de saturagao. Se

p=0:

Jpmaz = qUpPo (3.6)

Os parametros do material semicondutor simulado e dos metais M1 e M2 dos contatos podem

ser observados nas tabelas a seguir:

18



Tabela 3.1: Condig¢oes de contorno aplicadas nos portadores dos contatos Schottky

Parametro M1 M2
Funcao de trabalho ¢ ? ?

Velocidade de recombinagdo de lacunas v, 10 cm/s

Tabela 3.2: Parametros do material

Parametro OSC
Permissividade relativa e, 3

Eletroafinidade (LUMO) xo -2.9eV

gap da banda FE, 2.1eV

Densidade dos subniveis na banda de valéncia Ny 2 x 1020 ¢cm ™3
Mobilidade (300 K) 6.1 x 1073 cm?/Vs
Dopagem por aceitadores N, ?

Tabela 3.3: Dimensoes geométricas para o dispositivo M-i-M

Parametro

Comprimento L. 5 pm
Area A 0.01 cm?

Nas tabelas 3.1 e 3.2 os parametros, barreira de injecao ¢;,;, barreira de extracdo ¢e.s e
dopagem N4 nao foram indicados por serem justamente as varidveis livres das simulacoes. Estes
valores serdo primeiramente investigados e estimados pela aplicacdo da metodologia para que

posteriormente sejam identificados e comparados aos respectivos valores simulados.

3.3 Processos de analise para constituicio da metodologia

Para o estudo de perfis V' x J, a proposta de metologia sera dividida em duas fases de anélise,
uma qualitativa e outra quantitativa. Primeiramente, por meio de andlises somente qualitativas,
as curvas V x J deverdo ser plotadas em trés diferentes escalas tais quais linear, escala semi
logaritmica e duplo loaritmica. Por meio desses plots os perfis serdao estudados visualmente com o
intuito de buscar similaridades com trechos de perfis V' x J de leis analiticas ja conhecidas. Para
isso, as principais leis discutidas no capitulo 2 terdo seus pardmetros variados e suas respectivas

curvas estudadas.

A segunda parte da andlise, constitui o estudo da extraciao de pardmetros de interesse dos perfis

V x J. Para esse segundo momento da metodologia, serdo propostos meios de gerar aproximacoes
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matematicas para os pardmetros de interesse tais quais: dopagem Nj4, potencial interno V;; e

barreiras de injecao e extragdo, respectivamente, ¢in; € Pert-

METODOLOGIA

Analise
qualitativa

Analise
quantitativa

Figura 3.3: Fluxograma representativo demonstrando as duas etapas constituintes da metodologia

a elaborada

3.4 Ferramentas para analise qualitativa: estudo de perfis V' x J

Fendémenos condutivos distintos apresentam comportamentos de acordo com a férmula mate-
matica que sdo descritos. Dessa forma, com o intuito de compreender o comportamento das leis
analiticas estudadas no capitulo 2, foram feitos testes com os diferentes parametros que compdoe
suas respectivas férmulas matematicas. Para tanto foram definidos valores de referéncia baseados
nas tabelas 3.2, 3.3 e 3.1

40 : ; . : 107 . . . . 10 T T
351
30
B
g 25F E E
< 20.
151
10t i ]
sl
0 1 ! ! ! 10’3 ! ! ! ! 10 " L L
0 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50 10" o° 10"
W (V) Vo (V) W (V)

(a) escala linear (b) escala semilog (c) escala loglog

Figura 3.4: Corrente limitada por carga espacial (equacgao (2.21)). Todos os plots possuem a
mesma variacao de tensao de 0V a 50V em passos de 0.1V e valores de referéncia das tabelas 3.2,
3.3 ed.1.
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Figura 3.5: Lei Ohmica (equacdo (2.26)). Todos os plots possuem a mesma variacao de tensao de

0V a 50V em passos de 0.1Ve valores de referéncia dados pelas tabelas 3.2, 3.3 e 3.1
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Figura 3.6: Corrente de difusdo (equagao (2.48)) num intervalo de 0V a 2V, Vi; = 1V e @iy =

0.4eV. Os demais valores podem ser observados nas tabelas 3.2, 3.3 e 3.1.
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Figura 3.7: Corrente assistida pelo campo elétrico (equacao (2.49)) para valores de ¢;,; = 0.4eV/,

Vbi = 1V. Os demais valores podem ser observados nas tabelas 3.2, 3.3 e 3.1

A partir desses valores de referéncia, os pardmetros mais relevantes das leis andliticas sao
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variados um a um enquanto os demais sdo mantidos constantes. Ao fazer essas varia¢oes, sao
gerados graficos em escalas linear, semi-logaritmo e duplo logaritmo com o intuito de entender
como, visualmente, esses graficos se comportam e como podem oferecer mecanismos para que essas

leis analiticas sejam identificadas nos perfis V' x J das simulagoes.

As figuras 3.4, 3.5, 3.6 e 3.7 mostram as formas das leis analiticas para os valores padroes

dados pelas tabelas 3.2, 3.3 e 3.1. Portanto, sdo o ponto de partida das andlises qualitativas.

3.4.1 Corrente limitada por carga espacial (SCLC)

Para entender melhor o comportamento da curva da SCLC em relacdo a seus parametros,
sao feitos plots em que sdo variados cada um dos parametros de maior relevancia para o mesmo
intervalo de tensao (0.1V — 50V em passos de 0.1V), um de cada vez, enquanto os demais sao

deixados constantes nos respectivos valores de referéncia.
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Figura 3.8: Variagdes no comprimento do canal L (a, b, ¢) e na mobilidade p, (d, e, f). Para as
duas situagdes sao plotados graficos em escala linear, semi-log e duplo-log. Os valores escolhidos

para os parametros podem ser observados nas respectivas legendas de cada grafico.

A partir dos plots e das equagoes, é possivel notar que nenhum parametro quando variado faz
com que haja alteragbes significativas na forma das curvas em suas respectivas escalas, alterando

somente a magnitude da densidade de corrente J. Quando em escala duplo-log, independentemente
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se o parametro variado é L ou p, as curvas obtidas sdo retas com o coeficiente angular de médulo

2. Matematicamente isso pode ser verificado:

9epu, V2

ST) (3.7)

log o (J) = log 4 (

E como a tensdo é o tnico fator esperando que varie em uma amostra, podemos reescrever

tudo isso como:

e
log(J) = IOgJO(T;f) +log o (V?) (3.8)

E pelas propriedades de logaritmo, segue que

e
logo(J) = 10g10(§;f) +2log;p(V) (3.9)

Assim, ao ser aplicado duplo logaritmo a SCLC, desde que a tensao seja a tinica varidvel, obtém-
se a equacio de uma reta Y = 2X + K em que Y = logio(J) , 2X = log10(V?) e K = logig (%efg’).

Por diversas razoes como, por exemplo, a diferencga de potencial atribuida ao desnivel energético
das diferentes fungoes de trabalho dos contatos metélicos [18], uma diferenga de potencial intrinseca
na amostra V3, pode surgir. Dessa forma podemos modelar este potencial interno dos contatos
como um valor médio DC que ¢é subtraido ou acrescido da tensao aplicada diretamente nos contatos
Vp:

_ QENp(VD - vbi)2 3.10
J = o (3.10)

Ou quando a tensao interna contribui

_ 9epp(Vp + Vii)* (3.11)

! 8L3

A partir destas equagbes também foram gerados gréaficos.
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Figura 3.9: Variagoes para uma tensao interna V},; que opoe-se a tensdo Vp aplicada na amostra.
Quando V}; aumenta seu modulo, as respectivas densidades de corrente diminuem, ocasionando
um deslocamento da curva para direita. Nos dois graficos as curvas pontilhadas em vermelho sao

SCLCs com V4 = 0 e os valores de referéncia.

Observa-se que ao subtrair-se uma quantidade V4; do vetor de tensoes V', o conjunto de curvas
em escala linear nao apresenta mudancas muito significativa mas, quando o plot é escala semi-
logaritmo e duplo logaritmo, pode-se observar mudangas de inclinagao. Todas as curvas, ao passo
que a tensao Vp fica cada vez maior, tendem a uma SCLC ja que Vp torna-se gradualmente muito

maior que Viy;.
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Figura 3.10: Variagbes para uma tensao interna Vj; que soma-se a tensdo aplicada Vp. Quando
Vb aumenta seu médulo, as respectivas densidades de corrente aumentam, ocasionando um deslo-

camento da curva para esquerda. Nos dois graficos as curvas pontilhadas em vermelho sao ambas
SCLC com W,; = 0V.

Quando uma quantidade de tensdo é acrescida, nota-se que para o plot linear também nao
hd mudanca substancial na forma, porém, em outras escalas, para baixas tensoes as quais Vj; é
comparavel a V ha mudancas significativas na inclinagao dos grafico. Quando a tensao V' torna-se
muito grande, essas mudancas de inclinagdes nao se fazem tao significativas e o coeficiente angular

volta a tender a 2Acm ™2V ~!, ou seja, tornam-se uma SCLC de V;; = 0V.
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3.4.2 Lei Ohmica

O comportamento da curva em escala linear (3.5 (a)), como esperado, apresenta uma reta. Em
escala semi-logaritmo, a curva apresenta substanciais mudancas de inclinagdo. Na escala duplo
logaritmo, observa-se uma reta de coeficiente angular de médulo unitdrio. Assim, se fizermos o

logaritmo da densidade de corrente e da tensdao na lei Ohmica, obtemos:

1%
log o (Jp) = logzo(qupgp) (3.12)

Se separarmos a tensao, chegamos a

pap
log9(Jp) = 10%10(71)) +logy(V) (3.13)
caso a lunica variavel seja a tensao, para os demais parametros a valores fixos, em escala duplo
logaritmo é de se esperar sempre obter-se uma reta de coeficiente angular 1Acm =2V ~!. Isto pode

ser observado graficamente a seguir.
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Figura 3.11: Variacoes no comprimento L e no fator mobilidade y, na lei Omica. Os respectivos

valores de variagado podem ser lidos nas legendas dos correspondentes graficos

Nota-se que de fato em escala duplo logaritmo, independente do pardametro variado, ha um

conjunto de retas paralelas, ou seja, com mesmo coeficinte angular. Considerando também uma
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possivel diferenga de potencial interna anédlogo a (3.11) e (3.10), respectivamente:

107 ]l w07 ]
! ! ! ! 3| ! ! ! ! ! 1073 L L
% 10 20 0 4 s Po 1 2 3 4 5 6 10 10° 10*
W/ V Ww/V Ww/V
(a) escala linear Vi; < 0 (b) escala semilog Vi, < 0 (c) escala loglog Vi < 0

Figura 3.12: Variagbes para uma tensao interna Vj; < 0. (a) em escala linear (b) em escala
semi-logaritmo (c) escala duplo logaritmo. Quando V4; aumenta seu médulo, as respectivas den-
sidades de corrente aumentam, ocasionando deslocamentos na curva. Nos trés graficos as curvas

pontilhadas em vermelho sdo leis Ohmicas com Vi = 0V.
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la 1 Vi >0 b 1 log Vii >0 la loglog Vi > 0

Figura 3.13: Variagoes para uma tensdo interna V3; > 0. (a) em escala linear (b) em escala
semi-logaritmo (c) escala duplo logaritmo. Quando Vj; aumenta seu médulo, as respectivas densi-
dades de corrente diminuem, ocasionando um deslocamento da curva. Nos dois graficos as curvas

pontilhada em vermelho sdo ambas leis Ohmicas com Vj; = 0V.

As curvas com o fator V4; # 0 apresentam o coeficiente angular tendendo a 1Acm ™2V ~! a

medida que Vp >> ;.

3.4.3 Corrente limitada por difusao

Na figura 3.6 os graficos podem ser divididos em duas regioes visivelmente distintas, Vp < Vi
e Vp > V. Para regioes de baixas tensoes em que Vp < Vj,; os niveis de densidade de corrente
J , apresentam, graficamente, grande distin¢do de tendéncia em relacao a regiao imeadiatamente

apos Vy;.
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Figura 3.14: Corrente de difusao num intervalo de OV a 2V, Vi,; = 1V e ¢;y,; = 0.4eV. Os nimeros

1 e 2 indicam as regides distintas nos grafico. A regiao 1 encontra-se antes de V4,; e a regiao 2 logo
apos

Em escala semi-log observa-se que até a tensdo Vyi, o grafico comporta-se como uma reta,
compreendendo, neste caso, cerca de 15 ordens de grandeza.

0 0.5 1.5 2

1
Vb (V)

Figura 3.15: Corrente de difusdo em escala semi-log. A reta em vermelho é tangente ao grafico
para todos os valores anteriores a Vj;.

Para maior compreensao do comportamento do fenémeno de difusdo, cada um de seus parame-

tros sdo variados, um por vez, e sdo gerados novos plots nas trés escalas, linear, semi-log e duplo
logaritmo.

Em primeiro lugar, ¢ variada a barreira de injecao. Partindo do valor inicial de ¢;,; = 0.4eV
esta é variada em passos de 0.05V até 1.2V. Para isso, os demais valores sdo mantidos iguais aos

valores escolhidos como os de referéncia. E importante ressaltar que Vi,i = ¢ert — ¢inj €, a0 variar
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somente ¢;,; mantendo V;; = 0.4V, a barreira de extracao ¢, também ¢é variada para que Viy;

seja mantido constante.
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(a) escala linear (b) escala semi log (c) escala loglog

Figura 3.16: Corrente de difusdo num intervalo de OV a 2V com variagoes graduais da barreira
de injecao num intervalo de ¢;n; = 0.4eV a ¢4,; = 1.2eV em passos de 0.05V (a) escala linear

(b)escala semilog (c)loglog.

E possivel perceber que, ao passo que ¢;,; alcanga valores maiores, o valor da densidade de

corrente de difusdo diminui significativamente.

Outro pardmetro a ser variado é o proprio potencial interno V;;. Ao variar o potencial interno
e mantendo ¢;,; = 0.4, em outras palavras, o que se varia ¢ a barreira de extragdo ¢e,¢. Dessa
forma, o Vj; foi variado a partir de seu valor escolhido como de referéncia de 0.4V em passos de
0.05V até o valor de 1.2V

4
14220 : : : 10° . . . 10°

0 0.5 1 . X . 10
Vo (V) Vb (V)

(a) escala linear (b) escala semi log (c) escala loglog

Figura 3.17: Corrente de difusdo num intervalo de 0s2V com variagdes graduais da tensao interna
built in Vj; num intervalo de Vj; = 0.3V a Vj; = 1.2 em passos de 0.05V (a) escala linear (b)escala
semilog (c)loglog.

Quando variado, o V4; faz com que a densidade de corrente seja menor para tensdes maiores

que Vp = V. Isso pode ser observado na figura 3.17

Em escala duplo logaritmo percebe-se com mais clareza que, a medida que a tensao Vj; au-
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menta, hd um deslocamento para regides de menor magnitude, empurrando os graficos na dire¢ao
do eixo das abscissas. Outro fator importante em escala duplo logaritmo é que para tensdes muito
elevadas Vp aplicadas na amostra, V}; torna-se muito pequeno podendo ser ignorado. Grafica-

mente, percebe-se isso pela aproximacao das curvas em uma tendencia uniforme.

. L . , ~ . A N,
Outra importante variagdo a se considerar é em relacdo ao conjunto de parametros q“T”.

Matematicamente, como estes fatores atuam de forma linear sendo multiplicados & expressao,
quando variados, alteram a magnitude dos valores J, causando, graficamente, um deslocamento

na diregdo vertical.

10~ 0

J / mAcm™2
=

—25| " "

0.5 1 1.5 2 10 10" 10° 10"

o (V) Vo (V)

(a) escala linear (b) escala semi log (c) escala loglog

Figura 3.18: o conjunto P = q“iv v na equagdo (2.48) sendo variado de P até 5P em passos de 1.

Todas as variacoes até agora estudadas para o fenomeno de difusdo levaram em consideracao
que o potencial interno do dipositivo Vp; se contrapunha ao potencial externo Vp. Para os casos

em que o potencial interno Vj; < 0 o estudo e classificacao deve ser feito para a equacao (2.49).

3.4.4 Corrente assistida por campo elétrico

Diferentemente do que pode ser observado na figura 3.6, na figura 3.7 mostra regides bem
definidas antes e apés V4. Para compreender o comportamento da curva os mesmo pardmetros

variados na equagao (2.46) sdo também variados para a equagao (2.49)
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(a) escala linear (b) escala semi log (c) escala loglog

Figura 3.19: Corrente de difusdo num intervalo de OV a 2V com variagoes graduais da barreira
de injecdo num intervalo de ¢;,; = 0.4eV a ¢;p; = 1.2eV em passos de 0.05V. A medida que ¢;p;

aumenta, J tende a diminuir.

Observa-se na figura 3.19 tendéncia semelhante a figura 3.16. A medida que sdo escolhidos

valores maiores de ¢;y,;, as curvas tendem a deslocar-se verticalmente para baixo.

-4

x10

J / mAcm™

. . . 10
1 1 15 2 10
Vo (V) Vb (V)

(a) escala linear (b) escala semi log (c) escala loglog

0

10
Vb (V)

Figura 3.20: Corrente de difusdo num intervalo de 0s2V com variagdes graduais da tensao interna
built in V}; num intervalo de V3; = 0.3V a Vj; = 1.2 em passos de 0.05V.

Na figura 3.20 observa-se tendéncia contraria ao comportamento observado na figura 3.17. A
medida que V4,; alcanga valores maiores, J tende a aumentar seu modulo. Graficamente, quanto

maior Vi, mais a curva desloca-se no sentido de crescimento do eixo J.
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Figura 3.21: o conjunto P = % na equagao (2.49) sendo variado de P até 5P em passos de 1.

.. ~ .. . N, - .
Para a variacdo dos parametros multiplicativos ‘“LT” na equacgao (2.49), quanto maior o valor
dos parametros, maior é a densidade J. Graficamente a tendéncia é a mesma observada na figura

3.17. Isso pode ser observado na figura 3.21.

3.5 Analise quantitativa: estudo da extracao de parametros

Por meio das equacdes descritas ao logo do escopo desse trabalho, pretende-se sugerir ferra-
mentas para a extracdo numérica de aproximacoes para os parametros dopagem N,4, barreira de
injegao ¢, e potencial interno Vj; (obtendo-se o potencial Vj; e a barreira de inje¢do ¢;nj, a bar-
reira de extragao pode ser obtida facilmente ja que Vi; = ¢ert — Pinj). Assim, o comportamento

V' x J do perfil em estudo em duplo logaritmo, devera ser analisado em partes.

3.5.1 Identificacao de tendéncias e separagao em regioes

Sao esperados quatro possiveis tipos de regioes fenomenolédgicas para os comportamentos V x J
em relacao a magnitude de tenses a que sao analisados. Para que estas regioes sejam determina-
das, os fendémenos condutivos devem, primeiramente, ser separados em trés categorias: limitagao

de injecao, limitacdo de corpo e limitacao de contato.

As limitagoes de injecao sao referentes a fendmenos de baixas tensoes. Fendmenos que possuem
predominancia para tensdes muito pequenas como, por exemplo, o fenomeno de difusdo, podem
ser alocados nesta categoria. Isso se deve ao fato desses fené6menos dependerem em grande parte

da concentracao e disposicao dos portadores em relagao ao potencial interno gerado pelos contatos.

Limitacdes de corpo e contato acontecem, predominantemente, para tensdes maiores. Os
fenémenos limitados pelo corpo, dependem da disponibilidade das cargas no dispositivo e das
limitacoes fisicas elétricas no corpo do dispositivo como, por exemplo, o que acontece na SCLC
e na conducdo Ohmica. A limitacio pelo contato ocorre quando a injecdo de cargas pelos con-
tatos chegam a saturacdo, apresentando uma corrente maxima. Esse tipo de limitacao é descrita

matematicamente, neste trabalho, na equagao (3.6).
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Espera-se entao as seguintes possiveis combinagoes entre as limitagoes

Limitado
Pela injecao Transica ¢

Limitado
Pela injegao

(a) transicdo 1 (b) transigao 2

LB T(Vbi) HB

Limitado Limitado
Pelo corpo Pelo corpo
(Ohmico) (SCLC)
(c) transigdo 3 (d) transigao 4

Figura 3.22: tipos observados de transi¢oes entre fendémenos de condugao elétrica em dispositivos
semicondutores. A regido com a palavra TRANSICAO descreve a regido de mudanca de uma
limitagdo para outra, sem haver, necessariamente predominancia de um ou outro fenémeno. Os
fendmenos em retangulos a esquerda da Transicao acontecem sempre para tensoes menores do que

aqueles a direita

Assim, para o primeiro passo da anilise, devem ser separadas as regioes de relativas baixas e
altas tensoes. Como pode ser observado na figura 3.22, ha sempre uma regiao intermediaria entre as
limitacoes. Nessa regiao espera-se um comportamento de acentuadas varia¢des que posteriormente
estabiliza-se quando alcanca a préxima regiao fenomenolégica. Em escala duplo logaritmo a regiao
de transicao, deve ser observada como, por exemplo, uma curvatura suave tipo Joelho. Portanto,
ainda em escala duplo logaritmo, para valores de tensao anteriores a regiao de transicdo, atribui-
se o intervalo de baixas tensoes relativas (LB). Para valores de tensdo posteriores a regiao de

transicao, destacam-se as altas tensoes relativas (HB). Isso pode ser observado na figura 3.23.
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logio(J ) / mAcm™

logio(Vp) / V

Figura 3.23: Exemplo de separacio em regioes de altas tensoes (HB) e baixas tensoes (LB). A

regido de transicao (T) é delimitada pelo ciculo azul.
3.5.2 Avaliagao dos intervalos de baixas (LB) e altas tensées (HB): interpola-
coes lineares

Para as regides selecionadas de baixas (LB) e altas tensdes (HB), ainda em escala duplo
logaritmo do perfil V' x J analisado, sdo feitas interpolagoes lineares para cada uma dessas regioes.
Isto pode ser observado na figura 3.24. As interpolagoes fornecem retas de equagoes gerais tais

COomo:

Yip=arpX + Kip (3.14)

Yup = agpX + Kyp (3.15)

respectivamente para baixas e altas tensoes, em que X = log19(Vp) (Vp é a tensao externa

aplicada ao dispositivo), Y = logio(J) e K é uma constante.
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logiod) / mAcm 2

logio(Vp) / V

Figura 3.24: interpolagoes lineares para regioes de altas tensdes HB e baixas tensoes LB. A regiao

de transicao é marcada por um circulo azul com a letra T.

Algumas das leis estudadas até entdo, quando em escala duplo logaritmo, apresentam também
equacoes de retas da forma Y = a X+ K. Nalei Ohmica, como mostrado na equacao (3.13), quando
em escala duplo logaritmo, apresenta sempre o coeficinte angular ag = 1Acm ™2V ! mesmo que
seus parametros variem. Semelhante fenémeno ocorre para SCLC como mostrado e discutido
para (3.9), neste caso o coeficiente angular esperado para a SCLC é de ascro = 2Aem™2V L. Se
analise semelhante for feita para as expressdes da corrente maxima de saturacgdo, respectivamente,
de equagoes(3.6) e (2.50):

log ;9 (Jp,max) =log g (QUPPO) (3.16)

e, se substituirmos 1og;(Jp.maz) = Yipmaz € 10819 (quppo) = K jpmaa:

Ymeaa: = Kmeaz (317)

ou seja, uma reta de valor constante com o coeficiente angular nulo o jmee = 0Acm ™2V 1.

Analogamente, o mesmo é esperado para (2.50).

Assim, esses fendomenos podem ser identificados, em escala duplo logaritmo, pelos seus respec-

tivos valores de inclinagdo como mostra a tabela 3.4

Tabela 3.4: Valores de coeficientes angulares para leis analiticas quando em escala duplo logaritmo

. . Coeficiente angular «
Lei condutiva
(Escala loglog)
Ohmico 1
SCLC 2
JIp maz(HB) 0
Jopi(LB) 0
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Embora a tabela 3.4 apresente valores exatos para os respectivos a’s de cada lei analitica,
normalmente isso nao é esperado. As regides relativas as transigoes 3.22 podem estender-se cau-
sando nao regularidades no comportamento esperado, ou seja, os coeficientes angulares obtidos
pelas interpoagoes lineares das regioes de baixas (LB) e altas (HB) tensoes nao serao iguais, po-
rém, aproximados aos da tabela 3.4. Portanto sdo sugeridas aproximacoes razodveis de faixas de

valores para aproximacao na tabela 3.5

Tabela 3.5: Valores sugeridos para comparacao dos coeficientes angulares obtidos nas interpolagoes

lineares
Lei condutiva Coeficiente angular «
(Escala loglog)
Ohmico 08<an<14
SCLC 1.7 < asorc < 2
JIp maz(HB) 0 < ajmazr < 0.8
Jopi(LB) 0 < aw <08

Devido a elevada complexidade, o fendmeno de difus@o nao permite a identificacao clara pela
analise em escala duplo logaritmo. Como sua férmula matematica apresenta diversos fatores
exponenciais (equagao (2.48)), quando em escala duplo logaritmo ndo apresenta a forma de uma
reta como as demais leis. Assim, a identificagio do fendémeno de difusdo fica restrita a analise

qualitativa como mostrado na figura 3.15.

3.5.3 Estimativas numéricas para dopagem N4

A partir da tabela 3.4, os coeficientes angulares obtidos nas retas de interpolacao linear para
baixas () e altas tensoes (o) podem ser avaliados. Caso esses coeficientes apresentem valores
semelhantes aos descritos na tabela, as equagoes de interpolagoes podem ser igualadas matema-
ticamente as respectivas leis analiticas de coeficiente semelhantes. Neste processo, parametros

podem ser extraidos. Caso ayrp =1 ou agp = 1 a igualdade é feita com a lei 6hmica

Y=o X+ K= 1l0910(VD) +logio K = loglo(J]) (3.18)

E assim podemos ainda reescrever a equacao (3.18) como:

loglo(VD)l + lOglo(K[) = loglo(K[Vll,) = lOg1o(J[) (3.19)

Retirando o logaritmo da equagéo (3.19):

Jr=KiVp (3.20)

E igualando as equagoes (3.20) e (2.26)
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1%
KiVp = quprp (3:21)

E isolando a concentracao de portadores p

KL
qip

p=DNa (3.22)

Em que o subindice I refere-se a uma reta genérica obtida por interpolagao.

3.5.4 Estimativas numéricas para o nimero das cargas em equilibrio p,

Caso a equivaléncia entre a interpolacao linear e a lei analitica acontecga para a lei de corrente
méxima de saturacao de equagao (3.6) e considerando que, no perfil V' x J para altas tensoes a
corrente maxima observada de saturacao seja Jys4x, o nimero das cargas em equilibrio pg pode

ser aproximado por:

logzo(Jp,mam) = logzo(quPO) = logp(Jarax) (3.23)

retirando o logaritmo dos dois lados e isolando pg

J,
Py = mazx (3.24)
qUp

po pode ser obtido também por outra aproximacgao. Em baixas tensoes, para intervalos em
que J possa ser considerado constante, ou seja, oy = 0, desde que se tenha uma aproximagao para
o valor da tensao interna do dispositivo V4, o valor minimo de corrente Jy;rn deve ser igualado

a equacao (2.50) e entao, isolando py:

Do

= 3.25
/-LQ(VD,min + %z) ( )

Na equac@o (3.25) o termo Vp min refere-se ao menor valor de tensao possivel aplicado.

3.5.5 Estimativas nimericas para barreira de injecao ¢;,,

A barreira de inje¢do pode ser estimada por meio de py. As equagoes (2.50) e (3.6) permitem
o calculo de py por aproximagoes, respectivamente, do valor de correntes minimas e maximas.

Assim ¢;,; pode ser obtida analiticamente por meio da equagao (3.5):

Po k‘T
ini = —In [ — ) — 3.26
iy = =In () & (3.26)
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3.5.6 Aproximagoes numéricas para o pontencial interno built-in V};

A tensao interna V4; pode manifestar-se de duas maneiras:

1. Vi = — |V

2. Voi =+ | Vhil

No caso 1, espera-se que para tensoes Vp < V;; o campo elétrico interno seja predominante,
ocasionando um comportamento elétrico acentuadamente diferente de quando a tensao aplicada
excede a tensdo interna Vp > V4. Isso pode ser observado, por exemplo, de maneira mais clara
na figura 3.14. Dessa forma, espera-se que o momento de transicdo em que a tensdo aplicada
torna-se maior do que a tensao interna, produza um efeito no perfil V' x J em duplo logaritmo de
uma regiao nao definida por nenhum fenémeno especifico, apresentendo uma grande variacao de

inclinagoes cujo formato é, na maioria das vezes, de uma curva suave do tipo "joelho".

J& para o caso 2, a medida que a tensao aplicada Vp supera e cresce significantemente com-
parada a tensdo interna Vi, deve haver também uma regido de transi¢do, porém, muito menos
acentuada. No caso, por exemplo, da equagao (2.50), observa-se que, matematicamente, a funcao
tende a uma limitacio Ohmica a medida que Vp cresce, deixando a relacdo sublinear a baixas

tensoes.

Para os dois casos, 1 e 2, a tensao interna V4; pode ser estimada pelo ponto de intersecao entre
as interpolagoes lineares. O ponto de intersecdo deve indicar, em circunstancias ideais, o marco

da mudanca de fenomenologia. Isso pode ser observado na figura 3.25

HB

logio(J ) / mAcm 2

—— ==
-

logio(Vp) / V

Figura 3.25: Interpolagoes lineares para regioes de altas tensdes HB e baixas tensoes LB. O ponto
de intersegdo entre as interpolagoes é marcado com uma estrela. O valor de tensdo para o ponto

de intersegdo d4 uma aproximacao ao potencial interno built-in (V).

H4 ainda outro meio de se obter uma aproximagao a tensao built-in. Na regidao de transicao,

é esperado uma grande variacdo de inclinagdes ja que acontece uma mudanca de mecanismo de
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condutividade. Assim, o grafico da segunda derivada % x V pode apresentar um valor de maximo

traduzido em um pico na regido de tensdes correspondentes a zona de transicdo. Dessa forma,
quando possivel, o gréifico da segunda derivada deve ser plotado e a tensao do valor de pico (quando

houver) resgistrada como uma possivel aproximacao para Vj;.

3.5.7 Aproximacgoes numéricas para determinacao da barreira de extragao .y

Ao serem obtidas aproximagoes para barreira de injecao e para o potencial interno Vi, a

barreira de extragao pode ser determinada indiretamente por meio da seguinte expressao:

Pext = Vpi + Pinj (3.27)
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Capitulo 4

Resultados

4.1 Introducao

A partir dos estudos realizados para a caracterizacdo da metodologia, esta sera aplicada as
simulagoes realizadas com o software Sentaurus TCAD. Para cada uma dessas simulagdes o proce-
dimento é explicado passo-a-passo, sendo destacadas possiveis etapas extras. Primeiramente sera
feita uma andlise puramente qualitativa, equiparando visualmente as simulac¢oes as formas das
leis analiticas estudadas. Posteriormente as regioes de baixas tensoes (LB), transicao (T) e altas
tensoes (HB) serdo divididas e analisadas com o procedimento de extracdo de pardmetros. Por

fim, os valores extraidos serao tabelados para comparacao com os valores reais das simulagoes.

4.2 Classificacao qualitativa

4.2.1 Analise qualitativa e separacao das regioes: Simulacgao 1

101

J / mAcm™>

0 5 10 15 20 25 10" 10° 10'
Ww/V Vo /V
(a) escala linear (b) escala semilog (c) escala loglog

Figura 4.1: perfil V' x J para Simulacao 1 em diferentes escalas

O gréafico em escala linear na figura 4.1 (a) aponta comportamento semelhante ao de uma

parabola, assim, se compararmos os trés plots com a figura 3.4, nota-se boa similaridade, exceto,
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pelo perfil em duplo logaritmo. No perfil em duplo logaritmo, pode ser notado uma pequena

curvatura. A curvatura pode indicar uma possivel regido de transicao.

2

10

10

10

J/ mA

10

_3 . . L |

L N N TR | N
10 10° 10"
Vp/V

10

Figura 4.2: Perfil V x J da simulacao 1 com as regides de tensoes relativas destacadas. LB refere-
se a baixas tensoes tendo um contorno em amarelo, T refere-se a regiao de transicao e HB em

vermelho refere-se a regido de altas tensoes

4.2.2 Analise qualitativa e separacao das regioes: Simulagao 2

70 ' ' ' ' ' 10° . . . T T
60F _ .
10t b ] 10
3 501 1= 3
- 210° L E
E s} {1 B 4 510
9 < E
g 30l 4 = = -
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-2 i 10 F E
10k | 10
—3|
0 L L L L L -3 L L L L L 10 "= L !
o 5 10 15 20 25 3 ©¢ 5 10 15 20 25 0 10" 10° 10'
Vo /V Vo |V Vo /V
(a) escala linear (b) escala semilog (c) escala loglog

Figura 4.3: perfil V' x J para Simulacao 2 em diferentes escalas

Como pode ser observado, os trés plots do perfil V' x J na figura 4.3 apresentam comportamento
muito semelhantes aos apresentados na figura 3.5. Assim, sob hipétese de que trata-se de uma
conducdo Ohmica apenas, nio sio esperadas regides distintas para baixas e altas tensoes, portanto,

nao ha regiao de transigao.

40



4.2.3 Analise qualitativa e separacao das regioes: Simulacao 3

10 T T T
T T T T T
10" F ]
T, 5 1077 1%,
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~ Z 10 ] Z107E ]
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10*0.7 i
0 ! L L L L L L L ! L 1073 L L L
0 5 10 15 20 25 30 0 5 10 15 20 25 30 0.1 1 10 20
Vo /V Vo [V Vo /V
(a) Escala linear (b) Escala semi-log (c) Escala loglog

Figura 4.4: perfil V' x J para Simulacdo 3 em diferentes escalas

Para essa simulagao, a regiao de transicdo nao é muito bem definida. A regidao de baixas

tensoes LB é muito pequena comparada a regiao de altas tensces HB.
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Figura 4.5: Perfil V x J da Simulacao 3 com as regioes de tensdes relativas destacadas, respectiva-
mente, LB refere-se a baixas tensoes tendo contorno em amarelo, T refere-se a regiao de transi¢ao

delimitada pelo circulo azul e HB em vermelho refere-se a regido de altas tensoes
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4.2.4 Analise qualitativa e separacao das regioes: Simulacao 4

100 T T T T T

80 b

60 1

40t E

J / mAcm™>

L L L L L 1078 L L L ! L 10

0 5 10 15 20 25 30 0 5 10 15 20 25 30 10" 10° 10'
Vo /V Ww/V Ww/V
(a) escala linear (b) escala semilog (c) escala loglog

Figura 4.6: perfil V' x J em diferentes escalas

O plot em escala duplo logaritmo mostra uma regiao de transicdo bastante acentuada que

permite a divisdo dos intervalos de tensao de interesse.
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10"
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107"
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Figura 4.7: Curva simulada com as trés regides definidas. A elipse amarela mostra a regiao
de baixas tensdes (LB), o circulo azul aproxima uma possivel regido de transigdo (T) e a elipse

vermelha indica a regido de altas tensées (HB)

Na figura 4.6, o plot em semi-logaritmo mostra semelhancas com a figura 3.15. Como aparen-
temente ha a tendéncia de uma reta para baixas tensoes, esse intervalo deve indicar predominancia

de corrente de difusdo. Esse comportamento pode ser observado na figura 4.8.
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Vo / V Vo / V

(a) Reta tangente escala semi-log (b) Ordens de grandeza destacadas

|
w

Figura 4.8: (a) Reta tangente proveniente da interpolacao linear com o grafico da simulagéo em es-
cala semi-logaritmo de equagao logo(J;) = 5.077Vp —5.438. (b)ordens de grandeza compreendidas

pela reta tangente

4.2.5 Analise qualitativa e separacao das regioes: Simulacao 5

J / mAcm™2

0 5

10

15
Vo /V

20

(a) escala linear

Vo /V

(b) escala semi-log

10° 10
Vo [V

(c) escala loglog

Figura 4.9: Perfil V x J para Simulagao 5 em diferentes escalas. Observa-se que em duplo logaritmo

(¢) ndo hé uma regiao clara de transigao.

A divisao entre as regides de baixa tensao (LB), transicio (T) e alta tensdo (HB) nao é

suficientemente conclusiva.
regido de transicao, portanto, optou-se por nao fazer a separacao até que o comportamento seja

investigado nas etapas posteriores.
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4.2.6 Analise qualitativa e separacao das regioes: Simulacao 6
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Vo /V Vo [V Vo |V
(a) escala linear (b) escala semi-log (c) escala loglog

Figura 4.10: Perfil V' x J para amostra 6 em diferentes escalas

Nota-se a similaridade da figura 4.10 com a figura 3.4. Assim, espera-se que o comportamento

da simulacgido 6 possa ser investigado a partir de uma SCLC.

10° — e —— e ——

J / mAcm?

1 1 A | 1 1 1
107" 10° 10"
Vp/V

Figura 4.11: Separacao em regioes de transicao T e altas tensdes HB para Simulagao 6. A regido

de baixas tensoes LB nao é possivel de ser definida
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4.2.7 Analise qualitativa e separacao das regioes: Simulacao 7
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Figura 4.12: perfil V' x J para simulagdo 7 em diferentes escalas

A representacao em duplo logaritmo, como pode ser visto na figura 4.12, ndo apresenta uma
clara regido de transicdo. Assim, a divisdo entre baixas tensoes e altas tensoes ndo pode ser feita

com limites claros.

4.2.8 Analise qualitativa e separacao das regioes: Simulagao 8
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Vo /V Vo /V Vb /V
(a) Escala linear (b) Escala semi-log (c) Escala loglog

Figura 4.13: Perfis V' x J da Simulacdo 8 nas trés escalas sugeridas: Linear, semi-logaritmo e

duplo logaritmo.

Ha uma curva suave do tipo joelho, portanto, hd possibilidade de separar as tensdes em

intervalos como mostra a figura 4.14
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Figura 4.14: Separacdo em regioes de baixas tensoes LB, transicdo T e altas tensoes HB para

Simulagao 8

O plot em semi-logaritmo mostrado em 4.13, indica comportamento similar a 3.15. Assim, a

regiao de baixas tensoes deve possuir predominancia do comportamento de difusao.

-3 I I I I I
g 5 10 15 20 25 30
Vp/V

Figura 4.15: Simulacdo 8 em semi-logaritmo

A quantidade de ordens de grandezas compreendidas pela reta de interpolagdo em 4.15 indica

aproximacao ao comportamento exponencial.
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4.3 Analise quantitativa aplicada as simulagoes

Nesta se¢ao, os métodos para a extragao de parametros propostos no capitulo 3, serdo aplicados

as simulacoes da figura 3.2. O programa computacional utilizado para a andlise dos dados foi o

MATLAB devido as facilidades de fung¢oes ja implementadas.

4.3.1 Extracao de parametros na Simulacao 1

10 T a 10 T T T
1
10" ¢
i)
0
g 10 3
< ;
S =1
- 10 3
™ i
10 3 N
10 -1 I IIIIIII0 = 1 10 -1 III0 I IIIIIII].
10 10 10 10 10 10
o/ V b/ V

(a) Interpolacdo em altas tensdes HB (b) Aproximagao SCLC

Figura 4.16: (a) interpolagao linear para altas tensoes (HB) de equagdo Yyp = 1.900X — 4.6585

(b) interpolacao para altas tensoes (HB) juntamente com a equagdo de uma SCLC

O coeficiente angular da reta de interpolagdo para regiao de altas tensoes apresenta valor
aproximado app ~ 1.9. A partir da tabela 3.5 observa-se que a regiao de altas tensoes deve ser

descrita por uma SCLC. A regido de baixas tensdes também é interpolada por uma reta.
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Figura 4.17: Interpolacdo linear para regido de baixas tensoes. A reta de interpolacao apresenta
a equagao Yrp = arp + K =1.301X —4.601

O coeficiente angular da reta de interpolagdo (observada em 4.17) em baixas tensoes sugere

um valor de o, p = 1.3. A partir de 3.5 isso sugere uma aproximagao a lei 6hmica.

A dopagem pode ser extraida equiparando a equacao da interpolagao linear de baixas tensoes

a lei 6hmica como em (3.21) e (3.22). A dopagem extraida é de p = Ny = 1.3 x 103cm 3.

A tensdo interna Vj;, pode ser investigada a partir de pesquisas iterativas como sugerem as

equagoes (3.10) e (3.11) e a partir da segunda derivada do perfil V' x J

w

J / mAcm V2
N

[
T
L

L6 10'3 1 o | ! ! ! !
0.1 1.0 10.0 0.1 1.0 10.0 0 5 10 20 25 30

. 15
Vo /V 1 WAY Vo /V

(a) Vb — |Vl (b) Vb + [Vhil (¢) Segunda derivada

Figura 4.18: (a) e (b) apresentam curvas iterativas sobrepostas a simulagdo (em auzl) a partir de
Vi = OV até um possivel V3; = 1.2V em passos de 0.1V. Em (b) a curva original da Simulagaol

encontra-se destacada em ciculos. (c) apresenta a segunda derivada do perfil V' x J.

Nenhuma das aproximagoes buscadas para Vj; mostram-se satisfatorias (figura 4.18). O valor

de pico da segunda derivada na figura 4.18 estd sob a regido de baixas tensoes (LB) e, portanto,
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nao pode ser uma aproximacao para a tensao built-in.

A barreira de injecao, embora nao possa ser extraida quantitativamente, pode ser avaliada.
Como a Simulacao 1 ndo demonstra nenhuma limitagao nos valores de corrente por ser limitada

pelo corpo, a barreita de injecao pode ser estimada como baixa ¢in; < 0.3eV .

Utilizando os valores extraidos, a curva da Simulacao 1 pode ser reconstruida.

10°

——Sim

—— SCLC+OHMICO

10‘_ 1 ol 1 ol 1
10 10° 10"
Vo /V
Figura 4.19: Soma da SCLC com uma lei Ohmica de p = Na = 1.3 x 10'34ecm ™2V ~!. Nas

legendas da imagem Sim refere-se a curva simuladal e SCLC+Ohmico refere-se a aproximacao.

Para baixas tensoes, a curva proposta na figura 4.19 mostra-se insatisfatéria, apresentando
valores maiores em J que os esperados. O fato de o niimero das cargas N4 = p ter sido extraido
de uma interpolacdo linear em que arp = 1.3 > 1, gera erros de aproximacao. Neste caso,
sao feitas iteragoes que plotam diferentes curvas de SCLC somadas a leis ohmicas cujas dopagens
N4 = 1.3x10%3cm 3 sdo multiplicadas por porcentagens menores até N4 x 50/100com a finalidade

de compensar o erro de aproximacao.
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(a) Ajuste do nimero das cargas Na = p

(b) Melhor ajuste para o nimero das cargas Na = p

Figura 4.20: (a) curva simulada e respectivas curvas de aproximagao para diferentes fragoes da
dopagem Ny4. (b) melhor curva de aproximacao (N pew = Na X 50%)
A melhor aproximacio para uma dopagem retificada é de Ny = 0.6 x 103cm™3.

Embora o comportamento predominante dessa simulacio seja descrito por uma lei SCLC e,

portanto, as cargas introduzidas no corpo sejam predominantes em relacdo a uma possivel dopa-
gem, possivelmente a dopagem extraida é proveniente dos contatos.

O erro residual ponto a ponto entre a Simulac¢do 1 original e a curva proposta em 4.20 (b) é

mostrado a seguir.
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Figura 4.21: (a) Erro residual entre a curva simulada e a resconstruida

Os parametros obtidos por meio dos procedimentos de extracao sao resumidos nas tabelas 4.1
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4.2

Tabela 4.1: Coeficientes angulares das interpolagoes lineares e limitagoes das regides LB e HB

arp | agg | Comportamento de transicao
1.3 | 1.9 Corpo - Corpo

Tabela 4.2: Parametros extraidos da Simulacao 1. NaN refere-se a impossibilidade de extracao do

respectivo parametro.

Nalem™] | |ping| [eV] | Via[V] | |deat|[eV]
0.6 x 1013 <0.3 NaN NaN

A tensao interna V4, ndo pode ser extraida devido ao fato de nenhum dos métodos sugeridos
para a determinagdo desse parametro funcionarem. Nao hé regiao de baixas tensdes o que invia-
biliza a aproximacao pelo ponto de interse¢ao das interpolg¢oes lineares. Os demais métodos foram

discutidos com auxilo das figuras 4.18 (a),(b) e (c).

A barreira de extracdo ¢ext depende de um valor de aproximacao para Vi, portanto, nao foi

possivel determinar uma aproximagao para esse parametro.

A barreira de injegao é considerada pequena ja que o comportamento da simulagdao ndo mostra
limitacOes por parte dos contatos e ndao ha meios de determina-la numericamente; o valor intervalar
escolhido para esse parametro, ¢iy; < 0.3eV, consiste no fato de que para valores abaixo de 0.3eV
nas simulagoes em Sentaurus TCAD, as barreiras ndo apresentam significativas interferéncias no

comportamento relativo a limitacao do dispositivo.

A dopagem extraida, como trata-se de uma SCLC, deve ser proveniente do niimero das cargas
excessivas injetadas pelos contatos. A partir dessa dopagem extraida, verifica-se que a soma de

uma lei Ohmica com uma SCLC descreve bem o comportamento do dispositivo simulado.

Nota-se que na aproximacao para lei Ohmica, devido ao fato de o expoente ser maior do que
1, no caso, arg = 1.3, sdo introduzidos erros na obtencdo da dopagem. Isso pode ser verificado

na figura 4.20.

4.3.2 Extragao de parametros na Simulagao 2

A Simulacdo 2 nao apresenta divisao em regioes, portanto, é feita a interpolacao de seus pontos

como um unico intervalo
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Figura 4.22: Simulagdo 2, curva orignal e reconstruida
A equacgao da reta obtida da interpolacao apresentada na figura 4.22 foi:

Y=aX+ K= loglo(J) = l.loglo(VD) — 2.689 (4.1)

Observa-se que a Simulacao 2 é descrita por somente limitagdo de corpo dado a aproximacao

com a lei Ohmica quando verificada a tabela 3.5. Retirando o logaritmo da equacio (4.1) temos:

VDl.OOO 1072‘689 (42)

E ainda, se compararmos a (2.26)

_ V
V/1:0001(~2:689 _ aHp—p (4.3)

Assim, a resistividade do dispositivo pode ser modelada como p = 4.1 x 1074Qcm e ainda o

numero das cargas pode ser extraido:

_ Jd
HpqV

p (4.4)

A dopagem do dispositivo pode ser obtida por meio da equagao (3.22) e apresenta valor apro-
ximado de Na = 1.1 x 10%cm™3

Como trata-se de uma aproximacao a lei Ohmica, a barreira de injecdo deve ser pequena

¢inj < 0.3. Como também nao hé regioes de transicao, nao ha tensao interna built-in V4,; = 0.

O erro associado a aproximagao por interpolacao linear pode ser observado na figura 4.23
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Figura 4.23: Erro residual e; = |Js-J;|/|Js|. Js refere-se aos valores de densidade de corrente da

Simulac¢ao?2 e .J,. aos valores da resconstrugao proposta

A extragdo de parametros na Simulacao 2 é resumida nas tabelas 4.3 e 4.4

Tabela 4.3: Coeficientes angulares das interpolagoes lineares e limitagoes das regides LB e HB

QLB | ®HB

Comportamento de transigao

1 1

NaN

Tabela 4.4: Parametros extraidos da Simulacao 2. NaN refere-se a impossibilidade de extragao do

respectivo parametro.

Nalem ™3]

|Bin| [eV]

Vil V]

’(bea:t ‘ [eV]

1.1 x 1015

<0.3

0

NaN
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4.3.3 Extracao de parametros na Simulacao 3
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Figura 4.24: Interpolagoes lineares a partir das regides definidas em 4.5. Em baixas tensoes a

interpolacao linear fornece equacao Yrp = X0.2 — 3.571 e para altas tensoes Yy = X0.5 — 3.546

Os coeficientes angulares das respectivas retas de interpolacao assumem valores sublineares,
sendo a;p < app, indicando mudanca de uma regiao limitada pela injecao diretamente a regiao
limitada pelo contato. Assim, neste caso, para baixas tensoes a Simulacao 3 pode ser aproximada
pela equacdo (2.50) e para altas tensoes pela equagao (3.6). Isso pode ser observado na figura

4.25.
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Figura 4.25: Aproximagao por (2.50) em amarelo e (3.6) em vermelho.

O mdédulo do valor da tensdo interna built-in pode ser aproximada pelo ponto de intersecio
das interpolagoes lineares (figura 4.25). A aproximacao pela segunda derivada nao é conclusiva
devido a impossibilidade de definir um ponto de pico. Isso pode ser observado na figura 4.26

x 10°°
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Figura 4.26: Segunda derivada do perfil V x J da simulagdo 3. A auséncia de picos na regido

escolhida para transicdo nao fornece uma aproximacao para o valor de Vi

O valor obtido pela intersecao das interpolagdes é de |V4;| = 0.8V. Aproximagoes para a

barreira de injecao ¢i,; podem ser calculados. Para isso, o ntimero das lacunas em equilibrio pg
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deve ser primeiramente extraido.

Utilizando o valor minimo de corrente Jyu, = 1.1631mAcm ™2 por meio da equacgio (2.50), po

pode ser estimado como:

JminL
qu ’(VD,min + ‘/ln)|

Po,Jvbi = (4.5)

O que fornece um valor de pg jup; = 9.172 X 10'3em™3. Outra aproximacéao calculdvel de po
pode ser obtida com o valor maximo de densidade de corrente da simulacao (Jyex = 1.5mA/cm?).
A partir de (3.6)

Jmax

aVp

Po,Jmax = (4.6)

Fornecendo um valor de pg jmaez = 9.181 % 10°cm 3. Usando (3.26) e os valores estimados para

Do, as aproximagoes para barreira de inje¢ao sao @inj jmax = 0.6V € @inj jopi = 0.4eV.

Os valores extraidos para Simulagao 3 sdo resumuidos nas tabelas 4.5 e 4.6.

Tabela 4.5: Coeficientes angulares das interpolagoes lineares e limitagoes das regides LB e HB

arg | agg | Comportamento de transicao
0.5 | 0.2 Injecao - Contato

Tabela 4.6: Parametros extraidos da Simulacdo 3. Nal refere-se a impossibilidade de extragao
do respectivo pardmetro. Jyax € Jmin referem-se, respectivamente, aos parametros extraidos com

base nos valores de correntes maxima e minima.

Na [Cm_g] |¢mj‘ [eV] Vi [V] |¢e:}ct | [GV]
NaN | 0.6(Jmax)/04(Jobi) | 04 | 0.2(Jmax) /O(Jepi)

No caso dessa simulacao, nao foi possivel extrair a dopagem ja que em nenhuma das regides

(LB e HB) se aproximam de uma lei Ohmica.

A tensao interna V},; pode ser aproximada apenas pela interseciao das interpolacoes lineares. O
método da derivada mostrou-se inadequado devido ao fato de nao haver um pico de tensao claro
na regiao de transicao. O valor extraido para o potencial interno deve ser interpretado como sendo

negativo devido a transi¢ao da sublinearidade de ambos intervalos (LB e HB) ser muito sutil.

A barreira de inje¢ao pode ser aproximada por dois valores distintos baseados um na corrente
maxima e outro na corrente minima. Isso reflete-se diretamente na barreira de extragdao que, por

consequéncia, foi aproximada por dois valores.
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4.3.4 Extragao de parametros na Simulacao 4
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Figura 4.27: Interpolagoes lineares para regices de altas tensoes (Fit HB), para baixas tensoes (Fit
LB), a estrela marca o ponto de intersegdo das interpolagdes em Vp = 0.9V. Respectivamente,

as equagoes das interpolacbes para altas e baixas tensbes sdao: Ypp = X1.2 — 2.9061le Yip =

X22 —1.7252

A regiao de baixas tensoes observada na figura 4.27, como observado na figura 4.8 pode ser
aproximada pelo fenémeno de difusao. O coeficiente angular da reta de interpolagao para altas
tensbes app = 1.2, quando avaliado na tabela 3.5, indica uma regiao que comporta-se, aproxi-
madamente, pela lei Ohmica. A Simulacdo 4, portanto, para baixas tensdes possui limitacio de
injecao e para altas tensoes limitacao pelo corpo.

Se a interpolacdo linear para altas tensées for avaliada como uma lei Ohmica pela equacio

(3.21), é possivel extrair uma dopagem como feito usando a equacao (3.22) de N = 0.6x10cm 3.

A tensao interna é aproximada por um valor de V41 = 0.9V pela intersecdo das retas de

interpolacao. Outra aproximacao pode ser verificada a partir da segunda derivada
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Figura 4.28: Seguda derivada do perfil V' x J da Simulacao 4. O valor de maximo indica uma
tensao de Vp = 0.7V

Assim, a segunda derivada indica também uma aproximagao da tensao interna de Vi = 0.7V.

Como a Simulacdo 4 é limitada apenas pelo corpo para altas tensbes, a barreira de injegdo
deve ser baixa (¢in; < 0.3eV).

Utilizando os valores extraidos, pode ser proposta uma férmula mateméatica analitica que
descreva o comportamento da Simulagdo 4. Observa-se uma grande similaridade de comporta-
mento com o fendmeno de difusdo na figura 3.6, porém, a equacdo matematica deste fendmeno
(2.48) nao leva em consideragdo dopagem. Como na simulagao foi extraida uma dopagem de
p = Na = 0.6 x 10"°cm™3, essa pode ser incluida na equacao (2.48) desde que suas condicdes de

contorno (2.39) e (2.40) sejam alteradas para:

O potencial (2.44) deve ser ajustado também para:

(4.9)

Bu(w) = —q (v + == T

L

Se mantivermos constantes as demais condigoes (2.41) e (2.42) e resolvermos a integral para

os mesmo limites propostos em [18] podemos chegar a:
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1 —exp(—=Vq/kT)

= qu Na(V = Vi
Jaig = qupNa(V %Z)L(l—emp(—(V—%i)Q/k‘TQ)

(4.10)

Usando o valor aproximado médio das tensdes built-in Vj; = 0.8V e o valor extraido para o

ntiimero das cargas p = Na = 6.3 x 10em ™3, a equacdo (4.10) pode ser plotada junto com o perfil

VxJ da curva simulada
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(a) Curvas simulada e resconstruida (b) Erro residual e;

Figura 4.29: (a) curva simulada original (Sim) e a reconstrugéo pela equagao (4.10) utilizando os
parametros aproximados obtidos na andlise. (b) Erro residual

A Simulacdo 4 pode ser resumida a seguir nas tabelas 4.7 e 4.8

Tabela 4.7: Coeficientes angulares das interpolagoes lineares e limitagoes das regides LB e HB

arg | agg | Comportamento de transicao

22 1.2 Injecao - Corpo

Tabela 4.8: Parametros extraidos da Simulacao 4. I e D referem-se, respectivamente, aos métodos

de extragao de V},; pela intersecao das interpolagoes lineares e pela derivada segunda.

Nalem™] | |¢ing| [eV] Vhil V] |Geat|[eV]
6.4 x 1014 <0.3 0.7(1)/0.9(D) | 0.7(1)/0.9(D)

A barreira de injecao apresentada na tabela 4.8, pdde ser considerada pequena devido ao fato
de que em altas tensdes (HB) a limitacdo da amostra é dada por um comportamento Ohmico,
ou seja, ha uma limitagdo pelo corpo e nao pelo contato. Como mencionado anteriormente, nas
simulacoes feitas pelo software Sentaurus TCAD, valores a baixo de 0.3eV para a barreira de

injecdo, foram despreziveis para o intervalo de tensao em estudo.
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4.3.5 Extracao de parametros na Simulacao 5
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Figura 4.30: Interpolacoes lineares para o perfil V x J em escala duplo logaritmo. A reta verde é a
interpolacédo linear para altas tensbes e possui equacdo Ygg = agpX + K = 1.1X —4.336. A reta
vermelha é a interpolagdo para baixas tensoes e tem equacgdo Yrp = arpX + K = 1.4X — 4.651.

A intersecao entre as retas é marcada pela estrela preta e indica uma tensao de Vp = 10.061V

Os coeficientes das retas de interpolagao para baixas e altas tensoes, respectivamente, sao:
arg = 1.4 e agg = 1.1. Como visto na figura 3.22 ndo ha a possibilidade de haver transi¢cao
de limitacao de corpo partindo de SCLC para lei Ohmica, portanto, o grafico observado deve
ser interpretado como um grande regido de transigao (figura 4.31) entre limitacdo de corpo e

limitacaode contato. Sendo assim, a tensdo interna built-in ndo pode ser aproximada.
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Figura 4.31: Simulagdo 5 como uma grande regiao de transigao entre limitagdo de corpo e contato.

Para barreira de injecdo, como a Simulagao 5 é limitada pelo contato, pode ser calculado um
limite maximo. Usando a equagdo (3.24) o numero das cargas em equilibrio é calculado como
po = 1.282 x 10'0cm™3. Assim o limite superior para barreira de injecdo pode ser calculado a

partir da equacdo (3.26) e d4 uma aproximacao de ¢;n; = 0.6eV
Em suma os parametros extraidos podem ser observados nas tabelas 4.9 e 4.10.

Tabela 4.9: Coeficientes angulares das interpolacoes lineares e limitagoes das regides LB e HB

arg | agg | Comportamento de transicao
1.5 | 1.1 Corpo - Contato

Tabela 4.10: Parametros extraidos da Simulacdo 5. No campo referente a barreira de injecao,

Jmax refere-se a obtencgao do parametro por meio da densidade de corrente maxima.

Nalem™] | [¢ing| [eV] | Vii[V] | [Peat|[eV]
NaN 0.6 (Jmax) | NaN NaN

O valor da dopagem nao pode ser obtido, pois, ndo ha nenhuma regiao que pode ser avaliada

como lei Ohmica.

A barreira de injecao extraida constitui um limite superior. Como a corrente ainda mostra
tendéncia de crescimento, o valor tomado como corrente maxima, pode ainda nao ser o maximo

valor de densidade de corrente.

Como a simulacao apenas mostra uma grande regiao de transicdo e, ndo pode-se saber até

onde esta se estende, nao ha meios para extrair a tensdo interna V;; por nenhum dos métodos.

61



Isso implica também na nao determinacao da barreira de extracao.

4.3.6 Extragao de parametros na Simulagao 6

(a) interpolacao HB (b) Aproximagao HB

Figura 4.32: (a) interpolacao linear para altas tensoes. A reta obtida tem equagdo Yyup = app +
K = X2.1-5.011 e pode ser identificada na cor vermelha. (b) comparacdo da reta de interpolacao
Yip com a lei SCLC (em amarelo).

De acordo com o valor obtido para o coeficiente angular da reta de interpolacdo em altas
tensoes agp = 2.1, essa é comparada na tabela 3.5 a lei SCLC. Para altas tensoes, ha tendéncia
ainda a limitacao de corpo, portanto, a barreira de injecao deve ser muito pequena, ¢i; < 0.3eV.
Em relacao a dopagem, como trata-se de uma lei SCLC, essa deve ser pequena e, para o caso
desse trabalho, pode-se dizer que Ny < 103cm™3. Para a tensao interna Vi;, como nao ha uma
significante quantidade de pontos para a regiao de baixas tensoes, nao é possivel obter seu valor

pela intersecao das interpolagbes, entdao, observa-se a segunda derivada do perfil V' x J.
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Figura 4.33: Segunda derivada 9?V/9.J? do perfil V x J. O circulo em vermelho indica o ponto
de maximo Vp = 1.2V

O valor do ponto de maximo na figura 4.33 constitui uma aproximacao para a tensao interna

Vi da amostra. O valor indicado para esse ponto foi de V},; = 1.2V,

A extracao de parametros na Simulacao 6 pode ser resumida nas tabelas 4.11 e 4.12.

Tabela 4.11: Coeficientes angulares das interpolacoes lineares e limitagoes das regices LB e HB

arg | agp | Comportamento de transicao
NaN | 2.1 ? - Corpo

Tabela 4.12: Parametros extraidos da Simulagao 6. NaN refere-se a impossibilidade de extragao

do parametro

Nalem™] | |ping| [eV] | Vii[V] | |¢ext|[eV]
< 1013 <0.3 1.2 1.2

Na tabela 4.11, observa-se que no campo relativo ao comportamento de transi¢cdo, nao é possivel
determinar a limitagdo para baixas tensoes. Isso se deve ao fato da Simulagdo 6, para baixas

tensoes, ja partir de uma regiao de transicdo que nao define um comportamento especifico.

Por se tratar de uma SCLC, a Simulagao 6 apresenta dopagens baixas quando comparadas as
cargas injetadas pelos contatos. Por esse motivo a dopagem foi considerada pequena. No escopo
deste trabalho, baseado em resultados computacionais, baixas dopagens podem ser consideradas
como Ny < 103em—3.

A barreira de inje¢ao foi considerada pequena por se tratar de uma SCLC. O valor indicado em
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4.12 foi escolhido baseado em resultados computacionais. Barreiras no intervalo ¢inj<o.3ev, para

as condicoes desse trabalho, sdo consideradas baixas e, por vezes, despreziveis.

A barreira de extragdo foi calculada considerando um valor minimo ¢inj—gev para a barreira

de injecao.

4.3.7 Extracao de parametros na Simulacao 7
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Figura 4.34: Interpolacoes lineares para altas e baixas tenses. A reta de interpolacdo para altas
tensdes tem como equagao Ypg = apgpX + K = 0.8X — 3.014 e a de baixas tensbes Yrp =
arpX + K =0.5X — 2.968.

O coeficiente angular arg supera o coeficiente angular agg e ambos sdo sublineares. Ambas
regioes de baixas e altas tensoes sao limitadas pelo contato, porém, nao hda nenhum tipo de
transicdo mostrada na figura 3.22 que descreva essa situacdo, portanto, como a tendéncia da
corrente é a saturagao, a Simulagdo 7 como um todo é observada como uma grande regiao de altas

tensoes limitada pelo contato (figura 4.35).
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Figura 4.35: Contorno de altas tensoes para Simula¢ao?

Utilizando o ponto maximo de densidade de corrente da Simulacdo 7 Jn.x € a equacao de

corrente maxima (3.6) pode ser obtida uma aproximagao do numero da cargas de equilibrio como

po = 4.160 x 10'0cm™3. E a partir da equacio (3.26)a barreira de injecio é estimada como

dinj = 0.66V.

Resumidamente, os valores extraidos na Simulagio 7 sao mostrados nas tabelas 4.13 e 4.14

Tabela 4.13: Coeficientes angulares das interpolacoes lineares e limitagoes das regides LB e HB

QLB

QHB

Comportamento de transigao

0.5

0.8

? - Contato

Tabela 4.14: Parametros extraidos da Simulagdo 7. NalN refere-se a impossibilidade de extragao

do parametro respectivo

Nylem™

’]

|Ping [€V] | ViilV] | |@eatl[eV]

NaN

0.6 NaN NaN

A tabela 4.13, no campo relacionado a transicdo mostra que nao é possivel determinar o tipo

de limitacao para a regiao de baixas tensoes. Isso ocorre devido ao fato de que a Simulagao 7

consiste apenas em uma grande regiao de altas tensoes.

Nao é possivel obter uma aproximacgao para a dopagem. Nao hd nenhuma regidao que tem

o comportamento regido por uma lei Ohmica ou SCLC, portanto, ndo ha meios de extrair ou

aproximar valores a respeito da dopagem.
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Embora ha uma aproximagao numérica para barreira de injecdo na tabela 4.14, nao é possivel

determinar a barreira de extragio, pois, nao houve meios de extrair a tensdo interna Vj;.

4.3.8 Extracao de parametros na Simulacao 8
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Figura 4.36: Interpolacgdes lineares para altas e baixas tensdes. A interse¢do entre as duas retas

de interpolacao (LB e HB) é marcada pela estrela em Vp = 0.8V

Nos primeiros passos da andlise, observa-se que para o intervalo de baixas tensdes héd predo-
minancia do fenémeno de difusdo como mostrado na figura 4.13 (e). Para a interpolagdo linear
de altas tensodes observa-se reta de equacao Y = aypX + K = 0.5X — 1.959. A intersecao das
retas mostrada na figura 4.13 (f) indica uma aproximagao para o potencial interno de Vi3 = 0.8V.

Outra aproximacao ao potencial interno pode ser indicada pela segunda derivada do perfil V' x J
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Figura 4.37: Segunda derivada do perfil V' x j. O ponto de maximo apresenta o respectivo valor
de tensao de Vp = 0.7V

A segunda derivada apresenta outra aproximacao para tensao interna de Vi = 0.7V.

A barreira de injecao pode ser aproximada a partir do valor maximo de corrente Jy.x. Usando
a equacao (3.24), po,jmar = 4.297 X 10" em™3. A barreira de injecao é entdo calculada por meio
de (3.26), obtém-se ¢inj jmax = 0.5€V.

A extragao de pardmetros na Simulacgdo 8 pode ser resumida nas tabelas 4.15 e 4.16.

Tabela 4.15: Coeficientes angulares das interpolacoes lineares e limitacoes das regides LB e HB

arg | agp | Comportamento de transicao
23.2 | 0.5 Injecao - Contato

Tabela 4.16: Parametros extraidos da Simulagao 8. I e D referem-se, respectivamente, aos métodos

de extragao de V},; pela intersecao das interpolagoes lineares e pela derivada segunda.

Nalem™] | [$ins] [eV] Vhi[ V] |Peat|eV]
NaN 0.5 0.8(1)/0.7(D) | 1.4(1)/1.3(D)

Nao foi possivel obter nenhuma aproximacao ou informagao a respeito da dopagem Ny. Como
nao hé nenhuma regido da Simulacdo 8 que se aproxime de uma lei Ohmica ou SCLC, nenhuma

informacao pode ser obtida a respeito do niimero das cargas.

Como a corrente tende a saturar-se, porém, verifica-se na figura 4.36 que esta ainda tende a

crescer, o valor obtido da barreira de inje¢ao constitui um limite superior.
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Por terem sido obtidos dois valores aproximativos para a tensao interna Vi, foram também

obtidos dois valores para a barreira de extracao.

4.4 Validagao da metodologia

4.4.1 Comparacao entre valores extraidos e simulados

Os valores das varidveis livres usadas nas simulagoes e os valores extraidos podem ser obser-
vados nas tabelas 4.17 e 4.18.

Tabela 4.17: Valores dos parametros barreira de injecao ¢i,j, barreira de extragao ¢ext € dopagem

N usados nas simula¢bes computacionais

Simulagdo | Nalem™3] | ¢inj [€V] | deaxt]eV]
1 0 0 0
2 10% 0 0
3 107 0.5 0
4 10'° 0 1.2
5 0 0.4 0
6 0 0 1.4
7 10% 0.4 0.4
8 107 0.4 1.2

Tabela 4.18: Valores dos parametros barreira de injecao ¢iyj, barreira de extracao ¢gext € dopagem

Np extraidos das simulagbes computacionais

Simulagdo | Nafem™3] | ¢inj [€V] | dext[eV]

1 0.6 x 1013 <0.3 NaN
2 1.1 x 1015 <0.3 <0.3
3 NaN 0.6 0

4 6.4 x 10" |  <0.3 0.9
5 NaN 0.6 NaN
6 <107{13} | <0.3 1.2
7 NaN 0.6 NaN
8 NaN 0.5 1.3

Os valores relativos & dopagem N foram obtidos com boa aproximacgao para todos os casos.
Quando possivel extrair valores numéricos de aproximagao para a dopagem como nas Simulacoes
1, 2, 4, a ordem de grandeza mostrou-se a mesma quando comparada aos valores simulados da
tabela 4.17. Para os demais casos, a dopagem ou nao puderam ser determinados pela metodologia
(Simulagoes 3, 7 e 8) ou entdo o valor foi dado como baixo (Simulagdes 5 e 6). Para os casos

em que a dopagem foi considerada baixa (Na < 103ecm™3), apresentaram concordincia com os
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valores simulados. Nota-se que na extracio da dopagem pela comparacio com a lei Ohmica,
quanto mais distante o coeficiente angular da reta de interpolagdo do valor unitario, mais erros
sao introduzidos, porém, estes nao afetam significativamente a ordem de grandeza desde que a
tabela sugerida 3.5 seja respeitada.

Os valores obtidos para barreira de inje¢ao, em todos os casos, constituiram um limite superior.
Para os casos em que esta pode ser obtida tanto pela corrente maxima quanto pela corrente minima,
a aproximacao pela corrente maxima demonstrou-se mais proxima do valor real. Isso pode ser
verificado ao comparar os valores simulados e extraidos da Simulagdo 3, por exemplo (tabela
4.6). As discrepancias entre os valores simulados e extraidos para as barreiras de injegdo devem-
se aos fatos de que, primeiramente, os valores extraidos sao efetivos, desconsiderando possiveis
dobras nas bandas pertos dos contatos e, quando o valor da barreira é aproximado pela corrente
maxima, nota-se que a corrente escolhida nao é ainda o valor de saturacdo, o que introduz erros

na aproximagao.

A tensao interna V4,; pode ser obtida por duas maneiras, por meio da segunda derivada e por
meio da interse¢ao das interpolagoes lineares de altas (HB) e baixas (LB) tensdes. Em ambos os
casos os valores extraidos mostraram-se subestimado quando comparados com os valores simulados
Woisext < Vhigsim. Isso se deve ao fato de o valor extraido ser um valor efetivo ja que parte da tensao

cal na regiao imediatamente proxima dos contatos.

4.4.2 Perfis V x J resconstruidos e simulados

Para o desenvolvimento da metodologia, foram utilizadas leis analiticas que fazem simplifica-
¢oes do comportamento elétrico real. Isso deve constituir também uma fonte de erro na extragao

dos parametros.

To==T

10 10° 10 0 5 10 15 20 25 30
Vo [V VoV
(a) Simulagdo 1 e reconstrugéo (b) Erro relativo

Figura 4.38: (a) Simulagdo 1 (Sim) e reconstrucao analitica (Rec). A reconstrucdo utiliza os
valores originais simulados mostrados nas tabelas 3.2, 3.3 e a equagao (2.26). (b) Erro residual

ponto a ponto entre a Simulagao2 e a reconstrugao
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Figura 4.39: (a) Simulagao 2 (Sim) e reconstrugao (Rec). A reconstrugao utiliza os valores originais
simulados mostrados nas tabelas 3.2, 3.3, 77 e a equacao (2.26). (b) Erro residual ponto a ponto

entre a Simula¢ao2 e a reconstrugao
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(a) Simulagdo 6 e reconstrugdo numérica (b) Erro relativo

Figura 4.40: (a) Simulagdo 6 (Sim) e reconstrugdo numérica (Rec). A reconstrugao utiliza os
valores originais simulados mostrados nas tabelas 3.2 e 3.3. (b) Erro residual ponto a ponto entre

a Simulacaob e a reconstruc¢do numeérica
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(a) Simulagdo8 e reconstrugdo numérica (b) Erro relativo

Figura 4.41: (a) Simulacao8 (Sim) e reconstrucao numérica (Rec). A reconstrucao utiliza os
valores originais simulados mostrados nas tabelas 3.2, 3.3 e 7?7. (b) Erro residual ponto a ponto

entre a Simulacao8 e a reconstrucao
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Capitulo 5

Conclusoes

Esse trabalho focou-se em discutir a andlise e extracao de pardmetros de curvas V' x .J para
dispositivos semicondutores organicos de arquiteturas M1-i-M2, geradas a partir da equacao de
Poisson e das equagbes de Continuidade. Ambas equagoes foram resolvidas numericamente, por-
tanto, de forma exata. Para a construcao desses perfis de comportamento V x J foram empregadas
condigdes de fronteira de Dirichlet para as interfaces dos contatos metalicos na camada ativa de
semicondutor e para o potencial eletrostatico. As modelagens levaram em conta apenas a varia-
cao de trés parametros tais quais barreira de injecao ¢;p;, barreira de extracao gext = @inj + Vi
e dopagem N4, os demais pardmetros foram sugeridos. Os tUnicos portadores considerados que

contribuem representativamente para a corrente elétrica sdo lacunas.

Para que as simulacoes pudessem ser analisadas, uma metodologia foi sugerida a partir de leis
analiticas. A metodologia dividiu-se em uma parte qualitativa e outra quantitativa. A analise
qualitativa comparou os perfis V' x J das simulagoes em diferentes escalas tais quais linear, semi-
logaritmo e duplo logaritmo, com o comportamento de leis analiticas plotadas nas mesmas escalas.
A anélise quantitativa visou extrair, matematicamente, os parametros de interesse (P j,Pext,built-
in Vi; e Ny). Para isso, primeiramente, os perfis V' x J analisados, em duplo logaritmo, foram
separdos em regioes de baixas tensoes, transicao e altas tensoes. Essa divisao foi feita com base em
curvas suaves do tipo joelho presente nos perfis V' x J em duplo logaritmo, que indicaram a divisao
entre altas tensdes e baixas tensbes. Apods a divisdo dessas regioes, foram feitas interpolacgoes
lineares para ambas altas e baixas tensoes. Os coeficientes angulares dessas interpolagoes (amp e
«ar B, respectivamente, para altas e baixas tensoes) foram comparados aos de leis analiticas pela
tabela 3.5. Apds essa comparacao, as equacoes de interpol¢ao foram avaliadas com as respectivas
leis analiticas aproximadas para a extracao de pardmetros. A tensao interma built-in foi extraida
por meio da intersecao das retas de interpolacao, bem como, por meio de picos na segunda derivada

numerica dos perfis V' x J.

A anilise qualitativa demonstrou-se eficiente para uma primeira avaliacdo. Ao serem observa-
dos os perfis V' x J em diferentes escalas e comparados aos perfis de leis analiticas, a comparacao da
forma grafica demonstrou-se razodvel, como pode ser observado, por exemplo, nas figuras 4.1, 4.3

em que, apenas pela comparagao visual dos perfis, foram sugeridas as leis analiticas para posterior
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analise quantitativa. Outro aspecto relevante, foi o uso da aproximacao em escala semi-logaritmo

para lei de difusao de equacao3.15 que demonstrou-se precisa nas analises das Simulacoes 4 e 8.

A analise quantitativa relacionada a extracdo de dopagem obteve resultados préximos aos
valores escolhidos para simulagoes TCAD. Para a extracdo da dopagem N4, observou-se que,
essa pode apenas ser extraida por uma lei Ohmica e quanto mais distante o coeficiente angular
da reta de interpolacdo linear oy em relacdo ao da lei Ohmica (o = 1), maiores sdo os erros
introduzidos no valor extraido . Isso pode ser observado nas analises quantitativas para Simulagoes
1,2 e 4. A andlise quantitativa da Simula¢do 1 demonstra isso graficamente na figura 4.20. Nao
foram observados erros aprecidveis relacionados a ordem de grandeza das dopagens. As dopagens
consideradas baixas Ny < 103cm™3 o assim foram consideradas, pois, nas simulacoes TCAD

dopagens menores, a partir desse valor, nao refletem significativas variagdes nos perfis V' x J.

A extracao do potencial interno built-in apresentou valores semelhantes nos dois modos de
extragao. Apesar de apresentarem valores semelhantes, na maioria dos resultados, a aproximagao
obtida pela intersecdo das retas de interpolacdo se aproximou mais do valor real empregado no
TCAD. Isso pode ser observado nas tabelas 4.16, 4.8 e 4.6. Para valores de tensao built-in positivos
as aproximagoes mostraram-se melhores do que no caso contrario, observado na Simulacao3. Os
valores extraidos constituem valores efetivos, acarretando sempre uma subestimacao no valor

extraido.

As barreiras de injecao extraidas sdo limites superiores para a barreira real. Para os casos
em que utilizou-se a densidade de corrente méaxima, observou-se que para nenhuma das situacoes
a densidade de corrente maxima era realmente o valor de saturagao, dada ainda a tendéncia
de crescimento da curva. Isso implica em uma extracdo de limite superior para a barreira de
injecdo. O raciocinio é andlogo para as barreiras extraidas a partir do valore de densidade de
corrente minima. Barreiras de injegao consideradas baixas ¢;,; < 0.3eV o assim foram considradas
devido ao fato de que nas simulagbes TCAD barreiras menores a partir desse valor puderam
ser desprezadas. Os valores extraidos para as barreiras foram todos efetivos, desconsiderando

quaisquer efeitos de dobra nas bandas.

Valores para dopagem puderam ser aproximados apenas quando as Simulacoes apresentaram
regides que podiam ser aproximadas de leis Ohmicas e SCLC. Valores numéricos foram apenas
extraidos quando as interpolacoes lineares foram avaliadas com a lei Ohmica. Notou-se que quanto
mais o expoente das interpolagoes distanciava-se do valor unitario (como sugerido na tabela 3.4)
maiores eram os erros introduzidos na extragao, porém, esses erros nao prejudicaram a ordem de
grandeza. Todas as dopagens extraidas numericamente pela lei Ohmica possuem a mesma ordem
de grandeza dos valores simulados. Regioes aproximadas de SCLCs sugeriram valores baixos de

dopagem N < 103cm™3.

As leis analiticas usadas na andlise descritas no capitulo 2 sdo simplificacbes das condigoes
reais. O fato de serem simplifica¢es adicionou também erros na andlise e, potanto, na extragao
de parametros. As curvas simuladas em conjunto com as leis analiticas que as descrevem e os

respectivos erros relativos, podem ser observadas, por exemplo nas figuras 4.40, 4.41, 4.29.

Algumas das simulagoes puderam ser descritas com alteragdes nas leis analiticas. A Simulagao
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4 pode ser descrita por uma alteragao na lei de difusdo em que a dopagem passa a ser levada em
consideragao, dando origem a equacao (4.10). A Simulacao 1 pode ser modelada somando-se as
leis SCLC e Ohmica para uma dopagem extraida. Embora na simulacio TCAD a Simulacaol nio
apresentasse dopagem, a hipétese é que a fonte desta dopagem seja proveniente dos contatos. As
alteragoes nas férmulas analiticas aumentam a aplicabilidade e a extesdo de fené6menos que podem

ser descritos.

A metodologia proposta nao leva em conta uma série de fatores. Analises que incluem, por
exemplo, efeitos de armadilhas por TLC nao foram incluidas, assim, isso constitui um passo de
interesse futuro da metodologia. Outro aspecto importante é que pardmetros como comprimento
do canal L, mobilidade y, permissividade do meio €,, velocidade de recombinacao V, drea A (e

todos os demais apresentados em 3.2) devem ser conhecidos.

Os processos descritos nesse trabalho foram apenas teéricos. Como foram analisadas apenas
simulagoes, essa metodologia nao foi aplicada a amostras laboratériais embora conveniente. Caso
utilizada em laboratorio a tensao aplicada as amostras deve ser lenta, pois, trata-se de uma analise
DC.
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