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基于 AlGaN/GaN共振隧穿二极管的退化现象的研究*
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文章研究了 GaN基共振隧穿二极管 (RTD)的退化现象.通过向 AlGaN/GaN/AlGaN量子阱中引入三个实测的

深能级陷阱中心并自洽求解薛定谔方程和泊松方程,计算并且讨论了陷阱中心对 GaN基 RTD的影响.结果表明,

GaN基 RTD的退化现象是由陷阱中心的缺陷密度和激活能的共同作用引起. 由于陷阱中心的电离率和激活能的指

数呈正相关关系,因此具有高激活能的陷阱中心俘获更多电子,对负微分电阻 (NDR)特性的退化起主导作用.
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1 引 言

作为第三代半导体材料的代表, GaN和其他氮
化物材料是近年来光电子材料领域的研究热点之

一 [1−5]. 由于具有宽带隙、高电子漂移速度、大导
带偏移、耐高温、大功率等优点, GaN基共振隧穿
二极管 (RTD)在太赫兹产生和测量领域有着很大
的潜力. 文献 [6—9]对 AlN/GaN和 AlGaN/GaN双
势垒单势阱结构进行生长和测量,研究显示随着扫
描次数的增加,峰值电流 (IP)和电流峰谷比 (PVCR)
下降明显. 这一现象被称为退化现象,该现象已经
被证明是由陷阱效应引起. 被缺陷俘获的电荷降
低了有效势垒高度, 改变了主要的传输机理, 造成
了负微分电阻 (NDR) 特性的不稳定. 国内外的研
究者采用很多措施减少陷阱中心对 NDR特性的影
响,比如使用低Al组分的AlGaN/GaN异质结,降低
GaN外延的生长温度 [9,10]. 然而和传统 III-V族化
合物半导体相比, GaN基 RTD的 NDR特性依然衰
减严重, 因此不能获得稳定的太赫兹震荡信号. 本
文通过自洽求解薛定谔方程和泊松方程,分析了室
温下 AlGaN/GaN RTD的输出特性, 重点研究了陷
阱中心的缺陷密度、激活能以及结构变化对 RTD
的 NDR特性的影响,就退化现象的机理进行深层

次的理论分析,揭示了 NDR特性的退化现象和陷

阱中心的内在联系.

2 结构参数和理论模型

2.1 结构参数

仿真中采用的 RTD 有源区的结构如图 1 所

示. 量子阱由 n 型的 Al0.2Ga0.8N/GaN/Al0.2Ga0.8N

双势垒单势阱结构组成, 它夹在两块 100 nm 的 n
型 GaN欧姆接触区之间,这两块欧姆接触区分别为

集电区和发射区, 欧姆接触区为重掺杂, 掺杂浓度

为 1×1019 cm−3. 在量子阱和欧姆接触区之间的是

两层 5 nm的隔离区.

本文的讨论基于 Ga面 GaN结构. 为了使仿真

符合实际情况,电极和欧姆接触区的电阻率设置为

4.36× 10−3 Ω·cm2[8], RTD 的截面积为 30 µm2. 本

文重点对 1.5/1.5/1.5 nm 的 AlGaN/GaN/AlGaN 量
子阱结构进行研究, 同时在 1.3—1.7 nm 范围内改

变 AlGaN 势垒和 GaN 势阱的宽度, 以分析其对

NDR特性的影响.

本文采用的网格大小为 0.1 Å, 以增加计算
的准确性. 使用的基本材料参数如下: GaN 和

AlN 的有效质量分别为 0.228 m0 和 0.3 m0, 其
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中 m0 是自由电子质量. 用线性插值方法得到
Al0.2Ga0.8N 的电子有效质量. GaN 和 AlN 的介
电常数分别为 8.9和 8.5. 根据经验公式 Eg(AlGaN) =

[x×Eg(AlN)+(1− x)×Eg(GaN)−1.0× x× (1− x)]和

∆E(AlGaN) = 0.7× (Eg(AlGaN)−Eg(GaN)) 分别计算出
Al0.2Ga0.8N的禁带宽度和 Al0.2Ga0.8N/GaN异质结
的导带偏移 [11],其中 x为 Al组分,本文为 0.2.

图 1 RTD有源区结构示意图

根据一些深能级瞬态谱 (DLTS) 的实验测量
结果可知, 大部分缺陷由界面处的位错引起, 它
们主要分布在 AlGaN/GaN 异质结界面的 AlGaN
一侧. 本文主要考虑三个陷阱中心, 第一个陷
阱中心的激活能为 0.208 eV (Ea1), 缺陷密度和俘
获截面分别为 4.3× 1016 cm−3 和 1.1× 10−18 cm2;
第二个陷阱中心的激活能为 0.42 eV (Ea2), 缺陷
密度和俘获截面分别为 1.4× 1017 cm−3 和 1.3×
10−19 cm2; 第三个陷阱中心的激活能为 1.02 eV
(Ea3),缺陷密度和俘获截面分别为 2×1014 cm−3和

2.0×10−12 cm2[12,13].

2.2 理论模型

本文在仿真过程中使用 SILVACO软件的 AT-
LAS模块 [14]. 为了有效的模拟量子效应,在自洽求
解薛定谔方程和泊松方程的过程中,同时求解了许
多基础的方程,如载流子连续性方程、载流子的漂
移-扩散模型等等.

包含缺陷的泊松方程如下:

div(ε∇ψ) = q(n− p−N+
D +N−

A )−QT, (1)

式中, n 和 p 分别为自由电子和空穴浓度, N+
D 和

N−
A 分别为电离的施主和受主杂质浓度, QT =

q×Density×FtA 为陷阱和缺陷引入的电荷, 其中
Density为陷阱中心的缺陷密度.电离率 FtA 由下面

的表达式计算:

FtA =
vnSIGNn+ epA

vnSIGNn+ vpSIGPp+ enA + epA
, (2)

式中, SIGN 和 SIGP 分别为电子和空穴俘获截面,
νn 和 νp 分别为电子和空穴的热速度.受主型缺陷
的电子和空穴发射率定义如下:

enA = SIGNnivn exp
Et −Ei

kT
, (3)

epA = SIGPnivp exp
Ei −Et

kT
, (4)

式中, ni 为本征载流子浓度, Et 为受主型缺陷的能

级, Ei 为本征能级.
软件自动调整边界条件和初始值,根据这些数

值求解薛定谔方程. 求解载流子的浓度分布,将载
流子的浓度代入到泊松方程求解所需的电荷分布.
所得电势分布重新代入薛定谔方程中的电场分布.
这个重复迭代的过程一直持续直到满足收敛条件,
一个自洽求解薛定谔-泊松方程的过程完成.

GaN 基器件与 GaAs 等传统器件的区别在于
GaN基器件中的二维电子气 (2DEG)是由于极化效
应造成的,而不是常规的调制掺杂. 2DEG的出现将
改变泊松方程中的电荷分布函数,从而改变结构的
能带、电场分布以及此后求得的载流子分布和分

立能级的位置.为了给出确切的载流子的分布和分
立能级的位置, 本文向 AlGaN/GaN 异质结界面引
入极化电荷以表征 2DEG对 NDR特性的影响 [15].

3 计算结果与分析讨论

3.1 器件的 I-V 特性

本文通过对 RTD 进行第一次正向和反向扫
描, 得到了器件的 I-V 特性, 导带剖面图以及其他
特性. 图 2(a) 为零偏压下的静态导带剖面图, 其
中量子阱结构为 1.5/1.5/1.5 nm. 从图 2(a) 中抽取
得到的电场分布和自由电子浓度分布如图 2(b)所
示. 由于 2DEG 和内建电场的存在, 能带弯曲效
应很明显. 内建电场改变了结构中电子的分布,
所以发射区的电子在靠近集电区的隔离层积聚.
图 2(c)为 AlGaN/GaN RTD的 I-V 特性,其中 IP 为

0.182 A, PVCR为 1.53. 由于相对窄的量子阱结构,
以及在发射极和集电极上较小的电荷积聚, IP 和

PVCR比实际的 AlGaN/GaN RTD大 [8]. 与实际的
AlN/GaN和 AlGaN/GaN RTD相比,本文的阈值电
压 VP (0.345 V)较小 [6−9]. 众所周知 VP 主要由两部
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分组成: 使第一分立能级降低到和发射极导带底对
准的外加偏压,以及串联电阻上的压降. 为了得到
分立能级的静态分布,计算了零偏压下传输系数和
能量的关系,结果如图 2(d)所示. 根据计算得出的
传输系数,第一传输峰对应的能量为 0.171 eV,因此
GaN量子阱中第一分立能级的位置在 0.171 eV,这

是 VP 较小的主要原因. Vp 的另外一部分由寄生电

阻和电极上的电荷积聚引起的压降组成,本文也考
虑在内,但是比实际器件中的小 [6−9]. 从图 2(c)中
可见 AlGaN/GaN RTD的电流滞回效应,该效应和
实际 AlGaN/GaN RTD的趋势一致,由界面处的缺
陷和位错引起 [6−9].

图 2 AlGaN/GaN RTD的 (a)静态导带剖面图; (b)电场和自由电子浓度分布; (c) I-V 特性; (d)零偏压下的传输系数

3.2 陷阱中心对退化现象的影响

本文通过对 RTD 进行多次正向和反向扫描,

分析了陷阱中心对 RTD 退化现象的影响. 根据文

献 [12, 13], 此时采用的三个陷阱中心的激活能分

别为 0.208 eV (Ea1), 0.42 eV (Ea2) 和 1.02 eV (Ea3),

它们分别分布在量子阱的 AlGaN 势垒中. 图 3 所

示的是 AlGaN/GaN RTD分别在第 1, 50, 100和 200

次扫描下的正向 I-V 特性. 随着扫描次数的增加,

Ip 和 PVCR下降明显, NDR特性有明显退化. 在第

200次扫描时, Ip 有 70%的衰减, NDR特性接近消

失.这一趋势和实际 AlGaN/GaN RTD的测量结果

一致 [6−10]. 被陷阱中心俘获的电荷降低了有效势

垒高度,改变了主要的传输机理,造成 NDR特性的

不稳定 [6]. 根据 (2)—(4) 式, 由于陷阱中心的电离

率 FtA 和激活能的指数呈正相关关系,因此激活能

为 1.02 eV (Ea3)的陷阱中心在 NDR特性的退化过

程中起主要作用,这将在下文详细定量讨论.

为了从理论上揭示激活能,电离率,缺陷密度,

已电离缺陷密度与退化的 NDR 特性之间的关系,

本文在外部偏压为阈值电压 VP (0.345 V)的状态下

计算了 (1)—(4) 式. 首先将激活能 0.208 eV (Ea1),

0.42 eV (Ea2) 和 1.02 eV (Ea3) 代入 (3) 和 (4) 式中,

计算出电子和空穴发射率. 接着将得到的电子和

空穴发射率, 载流子俘获截面, 电子和空穴热速度

代入 (2)式中, 计算出两个陷阱中心对应的电离率

FtA1, FtA2 和 FtA3. 从泊松方程右端减去的总电荷

QT 为 QT = q× (Density1×FtA1 +Density2×FtA2 +

Density3×FtA3), 其中 Density×FtA 为已电离缺陷

密度,它对 NDR特性造成负面影响.接着计算自洽

泊松方程和薛定谔方程以得到计算结果.计算出的

电离率和已电离缺陷密度如表 1 所示. 结果表明

GaN基 RTD的退化现象是由陷阱中心的缺陷密度

和激活能的共同作用引起. 虽然陷阱中心 2(激活
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能为 0.42 eV) 的缺陷密度比陷阱中心 3(激活能为

1.02 eV)的高,但是由于陷阱中心的电离率和激活

能的指数呈正相关关系,因此陷阱中心 3的已电离

缺陷密度高,所以俘获更多电子,从而在 NDR特性

的退化中起主导作用.

图 3 经过 1, 50, 100和 200次扫描后的 AlGaN/GaN RTD的
I-V 特性 (缺陷的激活能分别为 0.208 eV, 0.42 eV和 1.02 eV)

表 1 陷阱中心参数

激活能/eV 0.208 (Ea1) 0.42 (Ea2) 1.02 (Ea3)

缺陷密度/cm−3 4.3×1016 1.4×1017 2.0×1014

电离率 7.2×10−10 6.36×10−6 3.15×10−1

已电离缺陷密度/cm−3 3.1×107 8.9×1011 6.3×1013

为了从理论上验证激活能为 1.02 eV 的陷阱

中心对 NDR特性的影响,本文再次对 RTD进行多

次正向和反向扫描, 如图 4所示. 当采用激活能分

别为 0.208 eV (Ea1)和 0.42 eV (Ea2)的两个陷阱中

心而不采用激活能为 1.02 eV (Ea3)的陷阱中心时,

NDR 特性的退化得到了明显的抑制. 在第 200 次

扫描时, Ip 有 9%的衰减. 与图 3相比, Ip 的衰减得

到了明显抑制.结果从另一个侧面说明了具有高激

活能的陷阱中心俘获更多电子, 对 NDR特性的退
化起主导作用. 这意味着当减少陷阱中心的激活能
时, RTD的退化现象将得到有效的抑制.因此有必
要采用有效手段来抑制 NDR特性的退化, 包括增
进材料质量、采用同质外延生长技术并且使用低

Al组分的 AlGaN/GaN异质结 [6−10]. 这些手段都能
有效降低陷阱中心的缺陷密度和激活能,减小晶格
失配,降低陷阱中心的电离率,从而抑制 NDR特性
的退化.

图 4 经过 1,50,100,200 次扫描后的 AlGaN/GaN RTD 的 I-V
特性 (缺陷的激活能分别为 0.208 eV和 0.42 eV)

3.3 势垒厚度和势阱宽度变化对 NDR 特
性的影响

本文也研究了 AlGaN势垒厚度和 GaN势阱宽
度变化对 NDR特性的影响.图 5(a)中的 IP 随着量

子阱宽度的增大 (1.3—1.7 nm) 而下降. 众所周知,
随着量子阱宽度的增加, 传输峰对应的能量宽度
∆E 变窄,分立能级的能量也减小 [16]. 因为共振电
流与 ∆E 和分立能级的能量的乘积成正比,所以 IP

随着量子阱宽度的增加而下降. 由于分立能级的能
量随着量子阱宽度的增加而减小,所以 VP 下降.

图 5 (a) GaN势阱宽度和 (b) AlGaN势垒厚度对 AlGaN/GaN RTD的 I-V 特性的影响
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随着 AlGaN势垒宽度从 1.3增大到 1.7 nm,图
5(b)中的 IP 下降. 这是由于传输系数和势垒宽度成
反比, IP 随着传输系数的下降而下降. 随着势垒宽
度的增加, VP 略有下降,这是由于在寄生电阻上的
压降随着 IP的下降而下降. 因此缩小量子阱结构的
尺寸能增进 RTD 的性能. 以上结果和前人的结论
一致 [17].

4 结 论

通过向极化 Al0.2Ga0.8N/GaN RTD量子阱中引
入三个深能级缺陷,从理论上分析了 NDR特性的
退化机理. 采用的三个深能级陷阱中心的激活能分
别为 0.208 eV (Ea1), 0.42 eV (Ea2) 和 1.02 eV (Ea3),
缺陷密度分别为 4.3×1016 cm−3, 1.4×1017cm−3和

2× 1014 cm−3. 结果显示经过 200次扫描, NDR特

性有明显退化, 这和 AlGaN/GaN RTD实验测试结

果一致.本文揭示了 GaN基 RTD的退化现象是由

陷阱中心的缺陷密度和激活能的共同作用引起. 由

于陷阱中心的电离率和激活能的指数呈正相关关

系, 所以具有高激活能的陷阱中心俘获更多电子,

对 NDR特性的退化起主导作用. 因此有必要采用

有效手段来抑制 NDR特性的退化, 包括增进材料

质量、采用同质外延生长技术并且使用低 Al组分

的 AlGaN/GaN异质结. 本文也研究了量子阱结构

变化对 NDR特性的影响,研究表明缩小量子阱结

构的尺寸能增进 RTD 的性能. 本文的研究结果表

明降低深能级陷阱中心的激活能和缺陷密度能抑

制 GaN基 RTD的 NDR特性的退化.
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Abstract
In this paper we study theoretically the degradation phenomenon of GaN-based resonant tunneling diode (RTD). The effects of

trapping centers on GaN-based RTD are calculated and studied by self-consistently solving the Poisson-Schrödinger aligns when three
experimentally obtained deep-level trapping centers are introduced into the AlGaN/GaN/AlGaN quantum well. Results show that the
degradations of negative differential resistance (NDR) characteristic in GaN-based RTDs are actually caused by the combined action
of the activation energy and the defect density. The deep-level trapping center with high activation energy plays a dominating role in
the degradation of NDR characteristics because the probability of ionization is exponentially proportional to the activation energy.
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