В ходе выполнения проекта по Соглашению о предоставлении субсидии от «27» июня 2014 года № 14.574.21.0074 с Минобрнауки России в рамках федеральной целевой программы «Исследования и разработки по приоритетным направлениям развития научно-технологического комплекса России на 2014-2020 годы» на этапе № 2 в период с «1» января 2015 года по «31» июня 2015 года выполнялись следующие работы:

2.1
Разработка расчетного модуля в среде Matlab для численной реализации разработанной модели и осуществления расчетов электрофизических характеристик диодов Шоттки на основе синтетического алмаза.
2.2
Отладка и тестирование разработанного расчетного модуля с целью проверки физической согласованности результатов расчета на тестовых структурах.

2.3
Компьютерное моделирование для установления взаимосвязи между параметрами структуры, материалов и конструкции диода Шоттки и его характеристиками.

2.4
Разработка эскизной конструкторской документации на тестовые двухслойные алмазные структуры
2.5
Изготовление тестовых двухслойных алмазных структур вида «эпитаксиальный слой – подложка» для проверки работоспособности расчетного модуля.

При этом были получены следующие результаты:
По п. 2.1: Проведено обоснование выбора среды MATLAB для выполнения расчетов электрофизических характеристик алмазных диодов Шоттки. Проанализированы возможности среды MATLAB и показано, что возможности интегрированных в среду библиотек достаточны для численной реализации разработанной модели алмазного диода Шоттки. Разработан алгоритм выполнения расчетов, учитывающий особенности физико-математической модели. Показано, что разработанные алгоритмы позволяют оптимизировать вычисления с использованием стандартных функций среды MATLAB, с общим ускорением расчетов более чем в 10 раз. Разработанный расчетный модуль состоит из двух основных частей: 1) пользовательский интерфейс, 2) вычислительное ядро. Интерфейсная часть модуля использует стандартные средства среды MATLAB для создания форм ввода данных, отображения двумерных и одномерных распределений выходных зависимостей характеристик алмазного диода Шоттки. Вычислительное ядро имеет следующие основные особенности:

1) Расчет электрофизических характеристик алмазных диодов Шоттки ведется на основе, разработанной на первом этапе работ физико-математической модели.

2) Исходные коды реализованы на языке MATLAB
3) Для решения системы дифференциальных уравнений, описывающих перенос носителей заряда в алмазном диоде Шоттки, использован набор методов библиотеки LAPACK, предлагаемых средой MATLAB.

4) Расчет выполняется в двумерном случае в предположении наличия осевой симметрии конструкции алмазного диода Шоттки.

5) Расчет ведется с использованием конечно-разностной схемы представления частных производных. Достижение быстрой сходимости решения обеспечивается использованием алгоритма поиска оптимальных перестановок строк и столбцов матрицы Якоби, выполняемых при ее LU-разложении.

6) Выполнение расчетов возможно в среде MATLAB версии не ниже 7, т.к. только, начиная с данной версии, реализована полноценная поддержка библиотеки LAPACK.

Для отображения результатов расчета могут быть выбраны следующие результаты:
1) Двумерные распределения (карты с цветной заливкой) основных переменных: концентрации носителей заряда, потенциала, электрического поля, объемного заряда, а также плотностей диффузионного, дрейфового или полного тока.

2) Одномерные сечения соответствующего двумерного распределения вдоль выбранной линии. В текущей версии расчетного модуля доступны для выбора сечения только линии параллельные основным осям координат – ось R(вдоль поверхности диода) и ось Z (перпендикулярно поверхности диода).

3) Дополнительно может рассчитываться значение интегрального тока, протекающего через омический контакт диода Шоттки.

1) По п. 2.2: Были проведены отладка и тестирование разработанного расчетного модуля с целью проверки физической согласованности результатов расчета на тестовых структурах. В силу большой сложности вычислительной задачи, решаемой при расчёте электрофизических характеристик диода Шоттки на основе синтетического алмаза, возможны ситуации, когда ошибки или неточности  записи в исходном коде расчетного модуля могут приводить к появлению существенных ошибок в получаемых данных. Проверка работоспособности разработанного модуля была выполнена в два этапа:

2)  отладка расчетного модуля с использованием простых теоретических моделей, описывающих асимптотику работы диодных структур. На данном этапе фактические результаты расчетов сравнивались с ожидаемыми теоретическими зависимостями как качественно, так и количественно.

3) тестирование расчетного модуля с использованием тестовых двухслойных алмазных структур вида «эпитаксиальный слой – подложка». При этом происходило сопоставление данных, получаемых согласно модели, и результатов экспериментальных измерений на реальных диодных структурах.
Выполненная апробация и тестирование разработанного модуля продемонстрировали, что:

- расчет осуществляется с использованием разностной схемы необходимой точности достаточной для достижения быстрой сходимости решения;

- модуль позволяет задавать расположение, геометрические размеры и электрофизические свойства отдельных функциональных областей диода;

- модуль использует стандартные средства MATLAB для ввода-вывода исходных данных и отображения рассчитанных результатов;
- модуль работает в среде MATLAB версии выше 7;
- работа модуля не приводит к прекращению выполнения основных функций используемой операционной системы на длительное или неопределенное время, стиранию или искажению данных в оперативной или долговременной памяти;

- системные требования для расчетного модуля соответствуют минимальным системным требованиям к среде MATLAB;

- разработанная численная реализация физико-математической модели обеспечивает соответствие расчетных результатов с результатами экспериментальных исследований алмазных двухслойных тестовых структур с точностью не хуже ±10%.

По п. 2.3: Для установления взаимосвязи между параметрами структуры, материалов и конструкции диода Шоттки и его характеристиками было проведено компьютерное моделирование. Моделирование производилось с помощью разработанной модели реализованной в среде Mathlab. Расчет и оптимизация были выполнены с учетом реальных параметров материала, которые технологически достижимы в лабораторных условиях и на производстве.
Моделирование было проведено в два этапа:

1) Расчет геометрических размеров и уровня легирования дрейфового активного слоя с целью оптимизации фактора качества диода и достижения параметров указанных в ТЗ.

2) Оптимизация защитных структур для уменьшения усиления поля на краю Шоттки контакта и повышения максимального пробивного напряжения диодной структуры.

В ходе моделирования были оптимизированы геометрические размеры и уровень легирования дрейфового слоя для достижения максимального значения фактора качества Балига для силовых диодных структур. В ходе оптимизации была выявлена необходимость применения краевых защитных структур для достижения параметров ТЗ по обратному напряжению. Расчеты и моделирование краевых структур типа расширенный электрод и охранное кольцо выявили, что оказывается целесообразным применять только расширенный электрод. В ходе оптимизации были найдены оптимальные размеры расширенного электрода из Al2O3 для алмазного диода Шоттки.
По п. 2.4: Была разработана эскизная конструкторская документация на изготовление тестовых двухслойных алмазных структур вида «эпитаксиальный слой – подложка» и определены основные требования к ним. Документация передана индустриальному партнеру для изготовления образцов.

По п. 2.5: На основе разработанной эскизной конструкторской документации Индустриальным партнером проекта были изготовлены тестовые двухслойные алмазные структуры вида «эпитаксиальный слой – подложка» с омическими контактами, нанесенными на сильнолегированную подложку и контактами Шоттки, нанесенными на низколегированный эпитаксиальный слой. в количестве 10 шт.

За отчетный период охраноспособных результатов получено не было.

Таким образом, работы этапа 2 выполнены полностью, в соответствии с техническим заданием и планом-графиком. Определены основные пути дальнейшего исследования и обоснована реализуемость поставленных в ТЗ задач в сроки, установленные в Соглашении.

Комиссия Минобрнауки России признала обязательства по Соглашению на отчетном этапе исполненными надлежащим образом.
