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Kurzfassung

Transport und Injektion von Ladungstrigern
in MOS-Strukturen mit der Monte-Carlo-Methode

Die Entwicklung hochintegrierter mikroelektronischer Schaltungen erfordert das Ver-
stdndnis der mikroskopischen Vorginge bei der Injektion von Elektronen von Sili-
zium in Siliziumdioxid. Diese Arbeit untersucht den Ladungstransport in Silizium-
dioxid und die Transmissionsraten am Ubergang der Grenzschicht des MOS-Kanals
zum Isolator. Eine Erweiterung dieser Transmissionsraten, um isotrope Mehrband-
strukturen bei der Simulation von Injektionsexperimenten konsistent zu beriicksich-
tigen, wird vorgestellt und anhand von zwei MOS-Strukturen zur Berechnung der
quantitativen Grofle der Injektion von Elektronen angewandst.

Ausgehend von bestehenden Modellen fiir den Elektronentransport in Siliziumdioxid
wird in dieser Arbeit eine Erweiterung auf nichtparabolische Bandstrukturen und
isotrope, analytische Mehrbandmodelle vorgestellt, die aus numerischen Bandstruk-
turberechnungen extrahiert worden sind. Bei hohen Feldstérken wird festgestellt, daf3
nichtpolare akustische Phononenstreuung eine Stabilisierung der energieabhéngi-
gen Verteilungsfunktion bewirkt. Fiir die numerisch berechnete Driftgeschwindig-
keit und Elektronenbeweglichkeit unter Einflufl niedriger und mittlerer elektrischer
Feldstdrken werden analytische Interpolationsformeln angegeben.

Zur Berechnung der Transmissionsrate von Elektronen an der Grenzfliche von Si-
lizium und Siliziumdioxid wird die sogenannte Fowler-Nordheim-Naherung modifi-
ziert, sodaf} die vollstdndige quantenmechanische Natur der Elektronen beriicksich-
tigt wird. Im Bereich des Oxids wird ein linear abfallendes elektrisches Potential
mit endlicher rdumlicher Ausdehnung verwendet. Diese Transmissionsraten werden
fiir den Fall einer Injektion von Elektronen in Siliziumdioxid erweitert, indem ein
Modell fiir die Ubertrittswahrscheinlichkeit von Silizium in Siliziumdioxid vorgstellt
wird. Die Abhingigkeit von den wichtigsten Parametern, also der Oxiddicke, der ef-
fektiven Elektronenmasse und des elektrisches Feldes wird untersucht und mit dem
bestehenden Modell der Fowler-Nordheim-N&herung verglichen.
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Anwendung einer Monte-Carlo-Simulation zur Ermittlung der Hochenergievertei-
lung der Elektronen und der Ubergangswahrscheinlichkeit an der Grenzfliche zur iso-
lierenden Oxidschicht ergeben fiir Elektronen gute Ubereinstimmung mit den MeBer-
gebnissen eines homogenen, stationdren Injektionsexperiments, wobei das Verhiltnis
von Gate- zu Bulk-Strom ermittelt wird. Verglichen mit der Fowler-Nordheim-Né&he-
rung ergibt sich eine Reduktion der Injektionsrate, sowohl wenn nur direktes, quan-
tenmechanisches Tunneln bei endlichen Ausdehnung des Oxids beriicksichtigt wird,
als auch wenn sogenannte thermionische Emission herangezogen wird, also Injektion
in Siliziumdioxid und nachfolgender Oxidtransport der injizierten Elektronen.

Zur Berechnung des Gate-Stromes eines MOS-Transistors mit 0.9um Gate-Lénge
wird bei den Transmissionsraten das variierende elektrische Feld an der Si/SiO»-
Grenzflache beriicksichtigt. Die Ergebnisse einer zweidimensionalen Monte-Carlo-
Simulation werden vorgestellt. AbschlieBend wird noch der Einflufl verschiedener
Grenzflicheneffekte, die wihrend der Herstellung die Qualitdt einer deponierten
Oxidschicht beeintrdchtigen, diskutiert.
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Abstract

Simulation of Electron Transport and Injection
in MOS Structures with the Monte Carlo Method

Development and design of very large-scale-integrated circuits requires the basic
understanding of microscopic principles of carrier injection. In this work the trans-
port behavior of electrons in silicon dioxide and the transmission rates at the sili-
con/silicon dioxide interface are investigated. These transmission rates are extended
to account consistently for numeric multi-band structures within simulations of in-
jection experiments and are used to characterize two different MOS structures.

Proceeding from existing models for the electronic transport in silicon dioxide, non-
parabolic and numerical multi-band structures are under investigation. It is observed
that nonpolar acoustic phonon scattering prevents carriers from polar runaway and
stabilizes the electronic distribution. For low and intermediate electrical fields ap-
plied to the insulator we present fitting formulae for the average drift velocity as
well as for the electron mobility.

Analyzing the injection of electrons from silicon into silicon dioxide the Fowler-
Nordheim approximation is modified taking into account the quantum mechanical
nature of tunneling within a trapezoidal potential well across a finite isolating do-
main. These transmission rates are extended for the case of thermionic emission of
carriers into the oxide. Carriers are injected into the oxide and a subsequent post-
processing within the domain of the oxide can be performed. The dependence of the
important parameters like the effective mass of electrons, the thickness of the oxide
and the applied electric field are examined.

A combined Monte Carlo technique is applied to simulate stationary homogeneous
injection experiments. Accounting for the transmission of electrons three different
models are used to extract the injection rate defined as ratio of gate and bulk current.
Compared with the Fowler-Nordheim approximation a reduction of the injection rate
is observed, for quantum mechanical tunneling as well as in the case of thermionic
emission with subsequent oxide transport of injected carriers.

iii



Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Dissertation ist an der TU Wien Bibliothek verflgbar.

The approved original version of this doctoral thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

[ 3ibliothek,
Your knowledge hub

iv

In case of a 0.9um MOSFET a consequent inclusion of gradual channel approxi-
mation and of field dependent transmission rates for a full two-dimensional Monte
Carlo simulation is presented. Also discussed are both, the degradation of the isola-
ting qualities of the oxide layer and the impact of different interface effects on gate
currents during fabrication of modern electronic devices.
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Kapitel 1

Einleitung

In der modernen Mikroelektronik nimmt die Packungsdichte in integrierten Schalt-
kreisen zu. Damit verbunden ist eine Miniaturisierung der elektronischen Grundbau-
steine. Zum jetzigen Zeitpunkt sind Transistoren mit einer Kanalldnge von 0.5um
bereits in Verwendung und mit 0.1um Kanallinge in Untersuchung. Um zu einer
weiteren Technologieverbesserung zu gelangen als auch die Fertigungskosten zu op-
timieren, ist es notwendig, den Herstellungsprozefl sowie das elektrische Verhalten
dieser Bauteile stdndig zu verbessern. Einsichten, die aufgrund von numerischen
Simulationen gewonnen werden, ermdglichen ein tieferes Verstidndnis der physika-
lischen Vorginge sowohl in der Herstellung als auch beim Einsatz in Schaltkreisen
[1]12][3][4].

In der Bauelementsimulation werden Programme, die auf verschiedenen physikali-
schen Annahmen basieren, eingesetzt. Das Drift-Diffusions-Modell zur Losung der
Boltzmanngleichung, die das Transportverhalten von Ladungstrdgern beinhaltet,
wird industriell zur Vorhersage der Eigenschaften neu zu entwickelnder Transistoren
verwendet. Die Funktionsweise von Dioden, Bipolar- und MOS-Transistoren konnte
qualitativ und quantitativ richtig beschrieben werden. Die numerische Effizienz und
Robustheit dieses Transportmodells und auch die vielfachen Erweiterungsmoglich-
keiten in physikalischer Hinsicht haben sicherlich zur Verbreitung in der Entwicklung
neuer Transistoren beigetragen.

Nichtlokale Effekte und die Modellierung von Verbindungshalbleitern fiihrten zur
Entwicklung des hydrodynamischen Modells, bei dem zusétzlich zum Ladungstrans-
port auch der Energietransfer beriicksichtigt wird. Wenn nun die energetische Vertei-
lung der Ladungstriager stark vom Gleichgewicht abweicht, mufl das hydrodynami-
sche Modell angewandt werden, da im Gegensatz zum einfacheren Drift-Diffusions-
Modell sich die Temperatur der Ladungstriger stark von derjenigen des elektroni-
schen Bauteils unterscheidet, und auch die Beweglichkeit eine Funktion der mittleren
Energie der Ladungstréger ist.
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2 Kapitel 1. FEinleitung

Die Simulation von Transportprozessen mit der Monte-Carlo-Methode empfiehlt sich
dann, wenn im Bauteil das elektrisches Feld stark variiert oder aber Hochenergie-
effekte untersucht werden sollen. Dann sind Nadherungslésungen zur Beschreibung
des Transportverhaltens von Elektronen und Léchern nicht ausreichend. Insbeson-
dere, wenn ein extremer Nichtgleichgewichtszustand vorliegt, kann eine hinreichend
genaue Losung der Boltzmanngleichung nur mit statistischen Verfahren gewonnen
werden. In MOS-Feldeffekttransistoren findet der Ladungstransport hauptséichlich
in der schmalen Inversionsschicht im Bereich der Halbleiter-Oxid-Grenzfliche statt.
Wegen der hohen elektrischen Felder und der damit resultierenden Beschleunigung
der Elektronen kann ein Eindringen der Ladungstrdger in das isolierende Gate-
Material nicht verhindert werden. Diese Elektronen verursachen einen unerwiinsch-
ten, parasitdren Strom in das Gate-Material.

Mit der Erkenntnis des Auftretens von Gate-Stromen wurden aber auch Bauteile ent-
worfen, die sich dieses Effektes beméchtigen. Sogenannte FElectrically Eraseable Pro-
grammable Read Only Memories (EEPROM) sind darauf aufgebaut, dafl wahrend
des Lese- und Schreibmechanismus Elektronen vom Substrat in das floating gate, be-
ziehungsweise in umgekehrter Richtung injiziert werden [5][6][7][8][9][10][11][12][13]
[14].

Das physikalische Verhalten, weswegen Elektronen einen Gate-Strom hervorrufen,
wird in zwei Kategorien unterteilt. Elektronen kénnen in die Gate-Elektrode gelan-
gen, wenn sie hohere Energie als die Potentialbarriere an der Grenzfliche aufweisen,
oder aber entsprechend der quantenmechanischen GesetzméfBigkeiten bei Energie-
werten, die diese Potentialschwelle unterschreiten, aufgrund des Tunneleffekts zum
Gate-Strom beitragen.

Das Degradationsverhalten von Transistoren wird von hochenergetischen Elektro-
nen im Kanalbereich bestimmt. Dabei ist nicht nur der Gate-Strom von Bedeutung.
Aufgrund von Stoflionisation werden vermehrt Minoritatsladungstriger erzeugt, die
ein Ansteigen des Bulk-Stromes bewirken. Ein weiterer Effekt, der an der Grenz-
flache zum Oxid auftritt ist Elektroneneinfang aufgrund von ungesittigten Bin-
dungen an dieser Grenzfliche. Das impliziert eine Anderung der Beweglichkeit der
Ladungstrdger im Kanalbereich und ferner einen sogenannten threshold voltage shift
wahrend des Betriebs eines elektronischen Bauteils. Diese Effekte konnen die Strom-
Spannungs-Charakteristik eines Transistors verdndern und somit zu Schéden in der
Schaltung fithren oder aber Fehlverhalten des gesamten Schaltkreises verursachen.

Um Instabilitdten, die von hochenergetischen Ladungstrigern verursacht werden,
zu vermeiden, kann die Zuverlédssigkeit von modernen Schaltkreisen wédhrend der
Fabrikation bei geeignetem Entwurf erhoht werden. In der Herstellung von isolie-
renden Materialien wird nicht nur Siliziumdioxid eingesetzt, sondern vielfach nitrier-
tes (MNOS) [6] oder nitriertes und reoxidiertes Siliziumdioxid (MONOS) eingesetzt
[15]. Moderne Fabrikationsschritte zur Erzeugung einer Oxidschicht bei extrem kur-
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1.1. Aufbau der Arbeit 3

zer Aufheizung erlauben ferner auch die Reduktion von Fehlstellen in diinnen Iso-
latoren [16]. Jedoch ist es fiir die Entwicklung von elektronischen Bauelementen
im Submikrometerbereich unerldflich, sowohl iiber die qualitativen als auch iiber
die quantitativen Mechanismen, welche eine Aufheizung der Elektronen und somit
Elektroneninjektion bewirken, Bescheid zu wissen.

1.1 Aufbau der Arbeit

In Kapitel 2 wird auf die Grundlagen des semiklassischen Transports eingegangen.
Die Boltzmanngleichung als Integro-Differentialgleichung kann das Transportver-
halten von klassischen Teilchen beschreiben. Zur Lésung der Boltzmanngleichung
wird die Monte-Carlo-Methode herangezogen. Deren Grundlagen, also die Bewe-
gungsgleichung, die Beriicksichtigung von Elektronenstofien als auch einige wichtige
numerische Aspekte in Hinblick auf Reduzierung der Rechenzeit, werden erklért.

Die Ergebnisse dieser Simulationen fiir Silizium und Siliziumdioxid werden in Kapi-
tel 3 vorgestellt und mit experimentellen Daten als auch theoretischen Berechnungen
anderer Forschungsgruppen verglichen. Aufgabe der vorliegenden Arbeit ist es, das
Verhalten von Elektronen in MOS-Strukturen zu untersuchen. Der Schwerpunkt
liegt dabei auf der Analyse des Transports von Elektronen in Siliziumdioxid bei
hohen elektrischen Feldstirken mit der Monte-Carlo-Methode. Obwohl Siliziumdi-
oxid isolierenden Charakter besitzt, tritt bei Feldstdrken ab 2MV/cm ein nicht zu
vernachldssigender Stromtransport auf. Zusitzlich wird noch auf die neuesten Mef3-
ergebnisse und deren physikalische Deutung eingegangen. Fiir den Transport von
Lochern in Siliziumdioxid mufl aufgrund der groflen effektiven Masse der Locher die
Verschiebung von Elektronenbindungen beriicksichtigt werden, weswegen die Monte-
Carlo-Methode nicht angewandt werden kann.

Die Transmissionswahrscheinlichkeit der Elektronen von Silizium in Siliziumdioxid
wird in Kapitel 4 beschrieben. Ausgehend von der Analyse der physikalischen Eigen-
schaften des Oxids wird ferner die Injektionswahrscheinlichkeit bei Beriicksichtigung
des quantenmechanischen Charakters von Elektronenwellen an der Grenzfliche des
Siliziumsubstrats und der Oxidschicht untersucht. Dabei wird der Einfluf} des elek-
trischen Feldes, der effektiven Masse und die Abhéngigkeit von der Oxiddicke ana-
lysiert.

In Kapitel 5 wird ein gekoppeltes Monte-Carlo-Modell vorgestellt, mit dem einer-
seits im Fall eines homogenen, stationdren Injektionsexperiments das Verhé&ltnis von
Gate- zu Bulk-Strom berechnet wird, als auch andererseits der Gate-Strom und
die dazugehorige Stromdichte an der Si/SiOs-Grenzfliche fiir einen Transistor mit
0.9um Gate-Léange. Anschlieend werden die Resultate der theoretischen Simulatio-
nen diskutiert.
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4 Kapitel 1. FEinleitung

In der Zusammenfassung (Kapitel 6) werden die wichtigsten Ergebnisse dieser Arbeit
nochmals kurz vorgestellt und interpretiert. Fiir den Einflul von Verunreinigungen
und Gitterfehlern an der Si/SiO,-Grenzfliche, die wihrend des Herstellungspro-
zesses entstehen, wird abschliefend eine physikalische, mikroskopische Behandlung
schematisch vorgestellt und die damit verbundenen Schwierigkeiten diskutiert.
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Kapitel 2

Physikalische Grundlagen

2.1 Die Boltzmanngleichung

Gegenstand einer Transporttheorie ist es, das zeitliche Verhalten von physikalischen
Objekten zu beschreiben und die Anderung des Gesamtsystems, das verschiede-
nen Wechselwirkungen und Kriften ausgesetzt ist, zu ermitteln. Dabei sollen die
physikalische Grundprinzipien erfiillt sein, oder falls im Rahmen der Modellbildung
zuldssig, mit berechtigten Annahmen dermaflen vereinfacht werden, daf} eine Viel-
zahl von verschiedenen Phénomenen damit erklért werden kann.

Die kinetische Theorie, die das Fundament der Transporttheorie bildet, ist ein Son-
derfall des allgemeineren Konzepts der Statistischen Mechanik, in der die thermody-
namischen Gesetzméfigkeiten eines System aus den jeweiligen Besonderheiten des
atomaren Aufbaus erkldrt werden. Dagegen beschiftigt sich die Kinetik mit Syste-
men in speziellen Zustandsbereichen, in denen die Wechselwirkung der untersuchten
Teilchen nur in Form von St68en auftritt, deren Wechselwirkungsenergie aber klein
im Gegensatz zur Teilchenenergie sein mu8f.

Die Theorie der Kinetik gestattet nicht nur die Beschreibung von Gleichgewichts-
zustdnden, sondern sie ermoglicht auch zu zeigen, wie sich ein System auflerhalb
des Gleichgewichtszustands verhélt. Dies ist, da der Transport von Ladungstrigern
in Halbleiterbauteilen als ein Nichtgleichgewichtsproze3 aufzufassen ist, von emi-
nenter Bedeutung. In der klassischen Theorie kann die untersuchte physikalische
Transportgrofie mit einer einzigen Gleichung, der sogenannten Boltzmanngleichung,
untersucht werden.
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6 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

2.1.1 Ableitung der Boltzmanngleichung

Ein kinetisches System besteht aus Teilchen in einem fest definierten Volumen V,
dessen physikalischen Eigenschaften sich zeitlich &ndern und untersucht werden sol-
len. Diese Partikel erfahren aber Zusammenstofle und unterliegen dem Einflufl &ufle-
rer Krifte, wobei eine Anderung des Teilchenzustands hervorgerufen wird. Die Ener-
gie, die aufgrund von Wechselwirkungen ausgetauscht werden kann, sei jedoch ge-
ring. Eine weitere Forderung besteht darin, dafl die Wellenpakete der untersuchten
Teilchen lokalisiert sein miissen, daf} also deren Ausdehnung kleiner als der mittlere
Teilchenabstand ist. Die de-Broglie-Wellenldnge Ap muf also folgende Ungleichung

1
2mh Vs
Ap 1= T (—) 2.1

B kel C\N (2.1)

erfiillen, da sonst nur eine ausschliefllich quantenmechanische Betrachtung moglich
ist. Man betrachtet also Teilchen bei hohen Temperaturen 7" oder niedriger Teil-
chenzahl N. Dabei stellt A das reduzierte Planck’sche Wirkungsquantum, m die
Masse des Teilchens und kp die Boltzmannkonstante dar. Damit kann allen Teil-
chen sowohl ein Ort als auch ein Impuls und somit eine Geschwindigkeit hinreichend
genau zugeordnet werden, und Ort und Impuls kénnen unabhéngig voneinander be-
trachtet werden. Wenn diese Forderung erfiillt ist, dann wird, kann ein System mit
den klassischen Gesetzméfigkeiten analysiert werden. Des weiteren wird ein System
untersucht, bei dem nur eine einzige Teilchenart betrachtet werden muf}, um die
mathematische Ableitung moglichst einfach beschreiben zu kénnen.

Die makroskopischen Eigenschaften eines physikalischen Systems werden bestimmt,
indem man die Bewegung aller Teilchen verfolgt. Dies ist jedoch praktisch nicht
moglich, da dabei die Bewegungsgleichung fiir jedes einzelne Teilchen berechnet wer-
den muf} und zusédtzlich noch die Anfangsbedingungen fiir jedes einzelne Teilchen
bekannt sein miissen. Man ist daher gezwungen, statistische Methoden zur Beschrei-
bung des zeitlichen Verhaltens eines makroskopischen Systems zu gebrauchen. Statt
der Bewegung eines einzelnen Partikels verfolgt man nun das zeitliche Verhalten der
Verteilungsfunktion f(r,v,t) in Abhingigkeit des Orts r, der Geschwindigkeit v und
der Zeit ¢, die im sechsdimensionalen Volumenelement d3rd3v die mittlere Anzahl
der Teilchen N

d°N = f(r,v,t)d*rd*v (2.2)

angibt. Diese mittlere Anzahl an Teilchen ist nun als Integral der Teilchendichte
iiber das rdumliche Volumen V und die Geschwindigkeit definiert,

N = / / f(r,v,t)drd®v. (2.3)

V Rs
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2.1. Die Boltzmanngleichung 7

Eine orts- und zeitabhingige Teilchendichte n(r,t) erhédlt man durch Mittelung iiber
die Geschwindigkeit,

n(r,t) = / f(r,v,t)d%. (2.4)
R;

Man kann den Mittelwert A(r,t) einer beliebigen physikalischen Gréfie A(r,v) bei
Kenntnis der Verteilungsfunktion mittels Integration iiber die Geschwindigkeit be-
rechnen,

[ A(r,v)f(r,v,t)d’v
Rs

Al t) = = v D
Rs

(2.5)

Mit derartigen Mittelwerten kann also auch ein System, das sich nicht im Gleich-
gewichtszustand befindet, beschrieben werden, vorausgesetzt, dafl die Verteilungs-
funktion bekannt ist.

Um die Verteilungsfunktion zu bestimmen, sollen vorderhand keine Kollisionen der
Teilchen beriicksichtigt werden. Dann wird sich die Lage dieser Funktion nach einem
Zeitschritt dt um

r' = r+vdt+O(dt?)
F

v = v+ —dt+0(dt?) (2.6)
m

andern, wobei F eine geschwindigkeitsunabhéngige duflere Kraft darstellt. Unter
der getroffenen Annahme, dafl keine Stofle stattfinden, werden sich alle Teilchen,
die sich zur Zeit ¢ im Phasenraum innerhalb d3rd3v befinden, zum Zeitpunkt ¢ + dt
im sechsdimensionalen Volumen d3r'd®v’ anzutreffen sein. Dieser Sachverhalt kann
mathematisch folgendermaflen

F
f(r+vdt, v+ —dt, t +dt)d*r'd*s' = f(r,v,t)d*rd*v (2.7)
m
ausgedriickt werden. Das Volumenelement d3r'd®*v’ kann als Funktionaldeterminante
8 / !
d*r'd*y’ = Md31”d3v (2.8)
O(r,v)

geschrieben werden, wenn die Koordinatentransformation von Gleichung 2.6 verwen-
det wird. Die Auswertung der Funktionaldeterminante ergibt, daf} diese einschlief-
lich der Glieder erster Ordnung in dt gleich eins ist,

1 0 0 dt 0 0
0 1 0 0 dt 0
o', v') 0 0 1 0 0 dt|_ 2
dev) = | LFdt 0 o 1 0 o |=1to@) (29
0 LFdt 0 0 1 0
0 0 LFdt 0 0 1
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8 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

v in-scattering
out-flow f(v+dv)dv/dt
v+dv | | )
in-flow ‘ ‘ out-flow

— ::> out-scattering
Sflr+dr)v
] Jir)y m

in-flow ‘ ‘ Sv)dv/dt

r r+dr

Abbildung 2.1: Diese Abbildung veranschaulicht die zeitliche Anderung
der Verteilungsfunktion, wobei eine Zelle in einem zweidi-
mensionalem Phasenraum betrachtet wird. Streuprozesse
von Teilchen sind ebenfalls méglich.

Nach einem Zeitschritt ist also die Verteilungsfunktion unverdndert,

F
f(r+vdt,v + —dt,t + dt) = f(r,v,t). (2.10)
m

Treten aber noch zusdtzlich St6fle auf, dann kommen nicht alle Teilchen, die zum
Zeitpunkt t im Phasenraum d®rd3v enthalten sind, in das zeitlich weiterbewegte
Volumen d®r'd3v’, sondern werden durch Kollisionen in andere Phasenvolumenele-
mente gestreut, beziehungsweise konnen Teilchen durch Streuprozesse in dem neuen,
zeitlich verdnderten infinitesimalen Element enthalten sein. Dieser Sachverhalt ist
in Abbildung 2.1 dargestellt. Um diese damit hervorgerufene Partikelschwankung zu

beriicksichtigen, wird ein sogenannter Stofiterm %’E

coll

of
t ot

definiert. Nun entwickelt man die linke Seite dieser Gleichung nach dt, wobei an-
schlieend dt gegen Null streben soll. Die daraus resultierende Gleichung stellt die
Bewegungsgleichung fiir die Verteilungsfunktion dar, wenn der Stoflterm explizit
angegeben wird. Diese Gleichung wird als Boltzmanngleichung bezeichnet

of
ot

F(r+vdt,v + %dt,t) — fr,v,1) (2.11)

coll

(2.12)

Y

0 F
(a +vV,+ EV”) f(r,v,t) =

coll
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2.1. Die Boltzmanngleichung 9

und findet in der Transporttheorie vielfach Anwendung. Die Operatoren V, und V,
stellen den Gradienten in bezug auf den Ort beziehungsweise nach der Geschwin-
digkeit dar.

Um auch eine semiklassische Ndherung der Quantenmechanik miteinzubeziehen,
wird der klassische Impuls durch den Kristallimpuls zu ersetzt. Der Wellenvektor
k des Kristallimpulses wird nun als

hk — mv. (2.13)

geschrieben. Man erhilt dann die Boltzmanngleichung in Abhingigkeit des Wellen-
vektors,

of

(54 ¥09% 7% ke = 9 (2.14)

ot

Dies ist nun diejenige Form, die zur Charakterisierung von Nichtgleichgewichtspro-
zessen der Festkorperphysik herangezogen wird [17].

coll

Der sogenannte Streuterm wird unter Beriicksichtigung der quantenmechanischen,
differentiellen Streuwahrscheinlichkeit S(k', k) als

8f ! !
i :R/{S(k,k)f(k,r)[l—f(k,r)]

—S(k,X)f(k,r)[1 - f(K, 1)} K (2.15)

geschrieben. Die Streuwahrscheinlichkeit kann so interpretiert werden, dafl ein Teil-
chen mit Zustand k nach k' gestreut wird. Der Streuterm dagegen wird als Dif-
ferenz zwischen eintretenden und austretenden Teilchen im Impulsvolumenelement
kd?k aufgefaBt. Die Annahme betreffs dieses Streuterms beinhaltet nur ZweierstoSe.
Da in einem Halbleiter Kollisionen dreier oder mehrerer Partikel® eine sehr geringe
Wahrscheinlichkeit aufweisen, erscheint diese Ndherung gerechtfertigt. Eine weitere
Vereinfachung des Stofiterm ergibt sich unter der Annahme, daf} sich die Fermikante
weder in der Ndhe noch iiberhalb des Leitungsbandes befindet und nur schwache
Konzentrationen der betrachteten Teilchenart vorliegen. Dies ist bei schwacher bis
mittlerer Dotierung zuldssig. Damit kann auch das Pauliverbot,

fkyr)<1=1-f(k,r)~1, (2.16)

das eine doppelte Besetzung eines Elektronenzustands nicht zuldft, vernachléssigt
werden, und man kann den Stofiterm linear in der Verteilungsfunktion

of
ot

= / S(K, k) f(K, 1) —S(k, k') f(k,r)] d°k’ (2.17)
coll R

!Die Einfiihrung von Sto8en, bei denen mehr als zwei Teilchen beteiligt sind, fiihrt zu einer
hochgradig nichtlinearen Gleichung. Die Streurate enthilt zusétzlich soviele Impulsvariablen, als
Teilchen am Stof} beteiligt sind. Ferner mufl noch beachtet werden, dafl die beteiligten Teilchen
dem Pauliverbot unterliegen und somit mehrere quadratische Terme auftreten.
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10 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

anschreiben. Die totale Streurate A(k) ist nun folgendermafien

AK) = / S(K, K)d*K' (2.18)
R;

definiert. Das Pauliprinzip wird nur bei stark entarteten Halbleitermaterialien be-
riicksichtigt, die fast schon metallische Eigenschaften aufweisen.

2.1.2 Giiltigkeit der Boltzmanngleichung

Als Transportgrofie der Boltzmanngleichung werden die Tréger der elektrischen La-
dung im Festkorper angesehen [18]. Die Boltzmanngleichung soll also die Bewe-
gung von Lochern im Valenzband als auch die der Elektronen im Leitfdhigkeitsband
ndherungsweise als verdiinntes Gas beschreiben. Man nimmt an, die Ladungstréger-
zustdnde entsprechen einem quasifreiem Ladungstrigergas (Elektronengas). Nicht-
stationdre Effekte werden durch Verletzung der idealen Kristallstruktur hervorge-
rufen. Dazu zdhlen ionisierte Storstellen, Gitterschwingungen und andere Wechsel-
wirkungen der Ladungstriger mit der Gesamtheit des betrachteten Systems. Jedoch
wird angenommen, dafl aufgrund dieser physikalischen Effekte nur ein schwacher,
nicht allzu hiufig auftretender Streuprozefl verursacht wird [19].

Die Streuraten sollen von einer dufleren Kraft unbeeinfluflt sein und nur Auswirkun-
gen auf die Dynamik aufgrund eines Impuls- und Energieiibertrages und einer damit
verbundenen Richtungsdnderung der Ladungstrdger haben. Alle anderen moglichen
Arten von Wechselwirkungen mit der Kristallstruktur seien unterbunden. Im Falle
des elektrischen Transports wird diese Kraft durch elektromagnetische Felder ver-
ursacht.

Eine weitere wichtige Bedingung ergibt sich daher, da makroskopische Systeme
untersucht werden, deren rdumliche Ausdehnung grof} ist. Die Zeit 7., die Ladungs-
trager beanspruchen, wéihrend sie dem Einflufl einer Wechselwirkung unterliegen,
muf klein im Gegensatz zur mittleren freien Flugdauer 7; sein. Sonst ist ein Einfluf}
der Streuraten aufgrund des elektrischen Feldes nicht ausgeschlossen. Ebenso muf
die mittlere Verweildauer 7, dieser Teilchen im Halbleiterbauteil grof8 gegeniiber
der jeweiligen freien Flugdauer sein. Dies bedingt rdumlich ausgedehnte Systeme,
in denen eine Quantisierung aufgrund der Geometrie ausgeschlossen ist. Man kann
folgende Ungleichung [20] fiir die Kollisionsdauer, der freien Flugdauer und der mitt-

leren Verweildauer
T L T L Ty (2.19)

angeben.

Damit ergibt sich auch, dafl Ladungstriger viele St6fe in einem makroskopischen
System erfahren. Jeder Streuprozefl kann innerhalb dieser Annahme als augenblick-
lich im Vergleich mit der freien Flugdauer angesehen werden. Die obige Gleichung
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2.1. Die Boltzmanngleichung 11

impliziert auch, dafl Kollisionen ortlich lokalisiert sind, also nur ein sehr kleines
Raumgebiet beanspruchen. Mit diesen Annahmen ist auch gewihrleistet, dafl ein
Impulsiibertrag des elektrischen Feldes auf die Teilchen nur einen unwesentlichen
Einfluf} auf die Streuraten hat. Streuprozesse kénnen also aufgrund der kurzen Kol-
lisionszeiten nur wenig Impuls und Energie von den Ladungstrigern austauschen.
Diese Folgerung stellt sicher, dal die dynamischen Gréfen den bestimmenden Ein-
fluf} auf die Transporteigenschaften eines Systems haben.

Unter diesen Bedingungen kann die Boltzmanngleichung (2.14) bei Kenntnis der
zugrundeliegenden physikalischen Streuprozesse und der korrespondierenden ma-
thematischen Beschreibung der daraus resultierenden Streuwahrscheinlichkeit von
Gleichung 2.15 herangezogen werden, um einen irreversiblen, vom Gleichgewicht
stark abweichenden Transportprozef hinreichend genau zu modellieren. Da fiir die
Dynamik der Ladungstriager, sowohl der Elektronen als auch der Locher die Band-
theorie verwendet wird, muf} also dasjenige elektrische Feld, das von einem dufleren,
angelegten Potential hervorgerufen wird, klein im Gegensatz zu den Feldstédrken des
Kristallpotentials sein, da sonst eine Beeinflussung der Kristallstruktur in Betracht
gezogen werden mufl und sich die Bandstruktur &ndert. Aufgrund einer starker Ver-
zerrung der Elektronenbindungen im Kristall kann der sogenannte Starkeffekt [21]
hervorgerufen werden, und Abweichungen von der Dynamik freier Teilchen treten
auf. Wenn die magnetischen Felder grof} sind, tritt Landauquantisierung [22] ein und
zwingt die Ladungstriager zu einer Bewegung auf geschlossenen Bahnen, die ebenfalls
nicht der Dynamik freier Teilchen unterliegen.

Eine weitere Ndherung, die nicht explizit die Boltzmanngleichung betrifft, bezieht
sich auf die Paargeneration und Rekombination [23]. Diese beiden Prozesse werden
im Streuintegral 2.15 vernachléssigt, da man sonst ein Gleichungssystem fiir die
Ladungstriger erhilt, in dem die Verteilungsfunktionen der Elektronen und Lécher
gekoppelt sind. Dies ist insoferne eine vertretbare Einschridnkung, da die Monte-
Carlo-Methode zumeist auf Bauelemente im eingeschalteten Zustand, in dem hohe
Stromdichten auftreten, angewendet wird. Die Monte-Carlo-Methode ist zur Bestim-
mung des Sperrbereichs wenig geeignet, da Elektronen eine Barriere {iberwinden
miissen und daher eine Erweiterung in Hinsicht auf Injektion iiber diese Schwelle
erforderlich ist. Wie bereits im vorigen Kapitel angefiihrt worden ist, wird auch das
Pauliverbot nicht beriicksichtigt. Das bedeutet, dafl Vielkdrperwechselwirkungen die
Verteilungsfunktion nicht beeinflussen diirfen, wie es bei hohen Tragerkonzentratio-
nen gegeben ist.
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12 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

2.2 Die Monte-Carlo-Methode

Zur Losung der Boltzmanngleichung werden in der Bauteiltechnologie verschiedene
numerische Verfahren angewandt. Am gebrduchlichsten und als numerisch effizien-
teste Methode hat sich das sogenannte Drift-Diffusionsmodell bewiesen [24][25]. Fiir
das Drift-Diffusionsmodell werden die nullte Momentengleichung, die Information
iiber die Teilchenerhaltung angibt, als auch die erste Momentengleichung, die die Im-
pulserhaltung beschreibt, herangezogen. Aufgrund der Robustheit und der vielfalti-
gen Erweiterungsmoglichkeiten in bezug auf physikalische Effekte (Elektronenein-
fang und -freisetzung, Band-zu-Band-Tunneln) konnte das Drift-Diffusionsmodell in
Verbindung mit der Poissongleichung zur Simulation von modernen Bauelementen
sehr erfolgreich angewandt werden. Das hydrodynamische Transportmodell [26][27]
[28][29][30][31][32][33] beriicksichtigt im Gegensatz zum Drift-Diffusionsmodell zu-
sdtzlich noch die Energie der Ladungstrager. Beide Modelle sind auf sehr einfache,
parabolische Bandstrukturen beschrankt.

Eine rigorose Auffindung der Verteilungsfunktion ist nur mit dem Einsatz von nu-
merischen Techniken mdglich, ndmlich der Monte-Carlo-Methode [34] oder der itera-
tiven Technik [35]. Die Monte-Carlo-Methode hat bei der Analyse von hochenergeti-
schen Ladungstrdgern das Verstdndnis in physikalischer Hinsicht entscheidend ver-
bessert. Im Gegensatz zu den oben angefiihrten approximativen Verfahren kann die
Monte-Carlo-Methode nicht direkt von der Boltzmanngleichung abgeleitet werden?.
Stattdessen versucht man mittels Simulation, die Verteilungsfunktion eines oder
mehrerer Teilchen in einem abgeschlossenen System nachzubilden, ohne dafl zusétz-
liche Annahmen die Transportgleichung einschrinken.

Da sich diese Arbeit fast ausschlieSlich mit Simulationen mit der Monte-Carlo-
Methode beschéftigt, soll in den folgenden Kapiteln eine Einfiihrung in die Grundla-
gen dieses stochastischen Verfahrens gegeben werden. Danach wird auf der Aufbau
eines solchen Programmes erklért und die wichtigsten Schritte zur Durchfiihrung ei-
ner solchen Simulation ndher beschrieben. Dazu z&hlen die Bewegungsgleichungen,
die Dauer eines freien Fluges und die Streuprozesse. Anschliefend wird noch die
Monte-Carlo-Poissonkopplung kurz erldutert, weil sich mit den Ladungstrigerkon-
zentrationen auch die Feldverteilung &ndert.

2Fiir Vielteilchen-Monte-Carlo-Algorithmen kann sogar gezeigt werden, daf sich eine Losung so-
gar aus der allgemeineren Pfadintegraltechnik, eine Erweiterung der Boltzmanngleichung, herleiten
158t [20].
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2.2. Die Monte-Carlo-Methode 13

2.2.1 Grundlagen der Monte-Carlo-Methode

Die Monte-Carlo-Methode, wie sie zur Berechnung des Ladungstransports in der
Halbleitertechnologie angewandt wird, besteht darin, die Trajektorie eines oder meh-
rerer Ladungstrager innerhalb eines Kristalls, die d&ufleren Kraften und vorgegebenen
Streuprozessen unterworfen sind, zu simulieren. Dabei werden die Bahnen des Elek-
trons im Impuls- und Ortsraum rechnerisch (Abbildung 2.2) verfolgt. Die Dauer
eines freien Fluges eines Teilchens zwischen zwei aufeinanderfolgenden Stéflen wird
stochastisch gew#hlt. Auch die Streuprozesse, die eine sprunghafte Anderung der
Impulsbahnen verursachen, werden stochastisch bestimmt. Daher ist jede Monte-
Carlo-Simulation abhéngig von der Bildung von Zufallszahlen [35][36][37][38].

Zur Untersuchung des stationdren Transports ist es ausreichend, die Trajektorie
eines einzelnen Teilchens zu betrachten. Man verfolgt also den Pfad dieses einen
Partikels {iber einen langen Zeitraum und kann danach auf die Verteilung des ge-
samten Elektronengases schlielen. Aufgrund des Ergodentheorems kann ein zeitli-
cher Mittelwert mit dem Scharmittelwert des Elektronenensembles gebildet werden.
Will man transiente Transportprozesse analysieren, dann mufl man die Trajektorien
vieler Elektronen beriicksichtigen. Die Qualitdt einer Monte-Carlo-Simulation hingt
von der Kenntnis des zu untersuchenden physikalischen Systems ab. Je genauer die
Bewegungsgleichungen und die Streuprozesse definiert sind, umso realistischer wird
die Zuverldssigkeit der ermittelten Ergebnisse sein.

Wiéhrend einer Monte-Carlo-Rechnung mufl die Trajektorie eines Teilchens genii-
gend lange verfolgt oder aber die Bahnen vieler Ladungstriger simuliert werden.
Der Bedarf an Rechenzeit ist im Gegensatz zum Drift-Diffusionsmodell sehr hoch.
In der Bauteilsimulation wird man daher Monte-Carlo-Rechnungen bevorzugt dann
anwenden, wenn man an der Verteilung hochenergetischer Elektronen und Lécher
bei stark variierenden elektrischen Feldstdrken interessiert ist und die Dynamik der
Teilchen nicht durch zusétzliche Annahme vereinfacht werden soll. Der Vorteil der
Monte-Carlo-Methode besteht darin, dafl es wesentlich einfacher ist, Teilchentrajek-
torien zu berechnen, als die entsprechende Boltzmanngleichung zu 16sen. In vielen
Fillen ist man bei approximativen Modellen sogar gezwungen, weitere Annahmen
zu treffen, um zu einer Losung zu gelangen. Fiir den Hochenergietransport oder bei
Verwendung komplizierter physikalischer Modelle sind geeignete Resultate nur mit
statistischen Methoden zu erwarten.

Die Struktur eines Monte-Carlo-Programms ist in Abbildung 2.3 veranschaulicht. Zu
Beginn jeder Simulation wird das physikalische System festgelegt, also die Groflen fiir
die Bandstruktur und fiir die Streuraten. Danach werden die Anfangsbedingungen
des Teilchens bestimmt und zugleich diejenigen Mittelwerte, die ermittelt werden
sollen, Null gesetzt. Danach beginnt die Hauptschleife des Algorithmus. Die Dauer
eines freien Fluges und der Teilchenzustand vor der Streuung werden berechnet. Da-
nach erfolgt ein Summationsschritt fiir die Mittelwertbildung. Ein Stof§ verdndert die
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14 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

momentum space (a) real space (b)

T
N =

Abbildung 2.2: Die Bewegung eines Teilchens im Impuls- und Orts-
raum wird schematisch dargestellt. Wahrend sich die
Koordinate im Impulsraum linear mit der Zeit dndert
und bei Streuprozessen eine unstetige Anderung erfihrt,
verlduft eine Trajektorie im Ortsraum nichtlinear und bei
Streuprozessen dagegen erfolgt keine unstetige Anderung.
Stattdessen wird aufgrund der verdnderten Impulskom-
ponenten ein Richtungswechsel stattfinden. Die dicken
Linien in Abbildung (a) reprisentieren den Anstieg des
Impulses in Abhingigkeit der Zeit und entsprechen im
Ortsraum einem parabeldhnlichen freien Flug ohne Rich-
tungsinderung. Diinne Linien in Abbildung (a) sind zur
besseren Veranschaulichung.

ky y

Impulskomponenten des Ladungstrigers und wird ebenfalls statistisch untersucht.
Diese Prozedur wird so lange fortgesetzt, bis geniigend Streuprozesse stattgefun-
den haben. Danach erfolgt die Auswertung der Mittelwerte und die Ausgabe. Bei
einem Vielteilchen-Monte-Carlo-Programm wird dagegen der Endzeitpunkt vorge-
geben. Die Trajektorien einer grofien Anzahl von Teilchen werden mit einem kleinen
Zeitschritt At solange berechnet, bis der Endzeitpunkt (transiente Rechnung) oder
aber Konvergenz (stationdre Rechnung) erreicht ist.

2.2.2 Bewegungsgleichungen

Ausgehend von der quantenmechanischen Betrachtung des gesamten Festkorpers
sollen in diesem Kapitel die Bewegungsgleichungen des Ladungstrigertransports er-
arbeitet werden [39][40][41]. Ein Festkorper besteht aus der Gesamtheit von posi-
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2.2. Die Monte-Carlo-Methode 15

DEFINITION OF THE PHYSICAL SYSTEM
INPUT OF PHYSICAL AND SIMULATION PARAMETERS

1
INITIAL CONDITION OF MOTION
1
STOCHASTIC DETERMINATION OF FLIGHT DURATION
I

DETEMINATION OF ELECTRON STATE
JUST BEFORE SCATTERING

1
COLLECTION OF DATA FOR ESTIMATOR

IS YES
THE SIMULATION
SUFFICIENTLY LONG
FOR DESIRED
PRECISION

NO

STOCHASTIC FINAL
DETERMINATION EVAULATION
OF SCATTERING OF ESTIMATORS

MECHANISM

i I
PRINT RESULTS

STOCHASTIC

DETERMINATION

OF ELECTRON STATE
JUST AFTER
SCATTERING

{

Abbildung 2.3: Das Fludiagramm eines Einteilchen-Monte-Carlo-Pro-
gramms.

tiv geladenen Gitterionen und Elektronen. Der Ladungstrigertransport wird aber
fast ausschliellich von den Elektronen, die sich in héheren Bindern befinden, her-
vorgerufen. Das bedeutet, dafl diejenigen Elektronen, die sich in abgeschlossenen
Schalen befinden, zu Ionenriimpfen zusammengefaft werden konnen und nicht zum
Stromtransport beitragen. Als unabhingige Bestandteile betrachtet man nun die
Gitterriimpfe und die Leitungselektronen. Wenn man nun die Gesamtenergie be-
trachtet, mufl man folgende Beitrdge beriicksichtigen, ndmlich die kinetische Ener-
gie der Gitterionen und die Wechselwirkung der Gitterionen Hj;,,, die kinetische
Energie der Elektronen und die Wechselwirkung der Elektronen H,; untereinander
als auch die Wechselwirkung der Elektronen und der Gitterionen H;_;o,. Zusétzlich
beeinflufit eine duflere, angelegte Spannung, die in H,, enthalten sein soll, die Dy-
namik des Gesamtsystems. In der quantenmechanischen Formulierung wird nun die
Gesamtenergie mittels des Hamiltonoperators H als Summe aller einzelnen Energie-
beitrége,

H = Hel + Hion + Helfion + Hewa (220)
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16 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

geschrieben. Eine rein quantenmechanische Losung dieses gekoppelten Systems ist
aufgrund der hohen Komplexitdt und der hohen Anzahl an Teilchen, die im Fest-
korper auftreten, nicht moéglich. Das Gesamtsystem wird in zwei Teilsysteme aufge-
spalten, namlich in ein Teilsystem der Elektronen in einem Kristallgitter® und ein
Teilsystem der Ionen ohne Beriicksichtigung der rdumlichen Verteilung der Elek-
tronen [42]. Die adiabatische Nidherung besagt, daf§ sich die Elektronenkonfigura-
tion aufgrund der niedrigen Masse der Valenzelektronen auf eine Verschiebung der
Ionenlagen rasch einstellt, wiahrend die Ionen einer Verschiebung der Gesamtkon-
figuration wegen der wesentlich hoheren Masse im allgemeinen nur sehr langsam
folgen konnen. Fiir die Elektronenbewegung ist also die augenblickliche Konfigura-
tion der Ionen wichtig. Man erhélt, da der Beitrag der kinetischen Energie der Ionen
zum Stromtransport vernachlidssigt werden kann, als relevanten Operator fiir die
Gesamtenergie,

H = Hy+ Hep—jon + Heza (221)

der sich nur noch aus der Energie der Elektronen, der Wechselwirkung der Elektro-
nen mit dem Gitter und des Energiebeitrags duflerer Einfliisse zusammensetzt. Da in
dieser Schreibweise noch immer die Anteile aller Elektronen enthalten sind, die Ge-
samtwellenfunktion aus allen Elektronen zusammensetzt ist und einer praktischen
Losung nicht zugénglich ist, wird mit der Hartree-Fock-Ndherung das Vielteilchen-
problem auf ein Einteilchenproblem reduziert [42]. Anstatt eines Gesamtzustands,
der die Konfiguration aller Elektronen aufweist, setzt sich die gesamte Elektronen-
konfiguration ndherungsweise als Produkt aus Einteilchenzustinden, die die kineti-
sche Energie der Elektronen Hj;, beinhalten. Die Wechselwirkung eines Elektrons
mit allen anderen H,; ; ist dabei abgespalten werden [42],

Hel = Hkm + Hel—el- (222)

Das bedeutet, dafl man das gekoppelte Gesamtsystem aller Elektronen mit einer
geeigneten Zusammensetzung von Einteilchenzustidnden der einzelnen Elektronen
beschreiben kann, wobei die Gesamtwellenfunktion in bezug auf Vertauschung zwei-
er Einteilchenzustdnde antisymmetrisch sein mufl. Der Hamiltonoperator fiir ein
einziges Elektron setzt sich nun aus den folgenden Beitrdgen zusammen,

H = Hkm + Helfel + Helfion + Heza (223)

wobei die kinetische Energie eines einzelnen Elektrons Hy;,, die angelegten Span-
nungen H.,, der Einflufl des Kristalls H,; ;,, und Wechselwirkungen der Elektronen
untereinander H,; ; auftreten. Dabei wird der Beitrag vom Gitter noch zuséatzlich in

3Da bei den meisten Anwendungen in der Halbleitertechnologie die Spin-Bahn-Wechselwirkung
der Elektronen nur einen unwesentlichen Beitrag zeigt, kann man diese vernachlissigen.
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2.2. Die Monte-Carlo-Methode 17

ein ungestortes Gitterpotential Ho und in ein periodisches, um die Gleichgewichts-
lage oszillierendes Storpotential der einzelnen Ionen Hg aufgespalten,

Helfion = HC + Hs. (224)

Die Schrédingergleichung fiir die Wellenfunktion ¥(r,¢) hat damit folgendes Ausse-
hen,
h? OV (r,t)

—2—mOV\Il(r,t) + (Hex(r) + He(r) + Hs(r,t)) U(r, t) = _ihT’ (2.25)

wenn die Elektron-Elektron-Wechselwirkung aufgrund niedriger Konzentrationen
vernachlédssigt beziehungsweise als kleine Stérung aufgefait wird. Dabei gibt der
Ausdruck |¥(r,t)|? die Aufenthaltswahrscheinlichkeit der Elektronen an. Die poten-
tielle Energie setzt sich aus den am Festkorper angelegten Spannungen und den so-
genannten “Built-in”-Potentialen H,,(r), dem periodischen Kristallpotential H¢(r)
und einem Storpotential Hg(r,¢) zusammen. Die erste Komponente beschreibt so-
wohl die angelegte Spannung am Festkorper, der zweite Term diejenigen Wechselwir-
kungen, die von dem periodischen Potential auf die Elektronen einwirken. Der letzte
Beitrag beschreibt die Stérungen des idealen Kristalls und Streuung an Storstellen.
Dieser Beitrag mufl quantenmechanisch untersucht werden. Stoflionisation wird auf-
grund phidnomenolgischer Gesetzmifigkeiten bestimmt und ebenfalls als Storung
behandelt.

Vernachldssigt man den ersten und dritten Term der potentiellen Energie (He,(r)
und Hg(r,t)) in Gleichung 2.25 und betrachtet man nur stationire Elektronen-
zustdnde, dann erhdlt man als Losung dieser Schrodingergleichung die Wellenfunk-
tion ¥, (k,r) der Elektronen in einem idealen Kristall als Blochfunktionen

U, (k,r) = \/LV_Oun(k, r)efkr (2.26)

mit dem Bandindex n und dem Kristallvolumen Vj als Normierungskonstante. Die
Funktion u,(k,r) enthilt die Periodizitdt des Kristalls. Ein vollstdndiger Satz aller
Energieeigenwerte €, (k), die fiir jeweils ein Band des Festkorpers kontinuierlich sind,
und die verbotenen Zonen zwischen den einzelnen Bindern wird als Bandstruktur
eines Materials bezeichnet.

Diese Blochfunktionen sind aber auch Eigenfunktionen zu dem folgenden Operator
en(k)(—iVyg) und es gilt

En(k)(_lvk)\yn(k’r) = En(k)qln(kar) (2'27)

Nun kann die Schrodingergleichung 2.25 derart umgeformt werden, dafl eine Be-
ziehung zwischen dem Operator mit der kinetischen Energie und dem periodischen
Kristallpotential auftritt,

oV, (r,t)

(€n(k)(—iVi) + Hep(r)) Uy (r,t) = —ih 5

(2.28)
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18 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

In dieser Gleichung tritt also neben dem neuen Operator nur noch ein Term auf,
der zum dufleren Potential proportional ist, wobei magnetische Felder vernachléssigt
werden. Die Storung Hg wird im néchsten Kapitel behandelt. Ferner wird angenom-
men, daB das elektrische Feld zu schwach sei, um Ubergiinge zwischen den Bindern
zu ermoglichen und zusitzlich, daf$ die Binder nicht entartet sind*. Damit ist das
periodische Kristallpotential direkt in die Eigenschaften des Elektrons inkorporiert.
Das Elektron verhilt sich also bei einem dufleren elektrischen Feld als freies Teil-
chen mit der negativen Elementarladung e, wobei dieses der durch die Bandstruktur
gegebenen Dispersionsrelation fiir die Energie unterliegt. Die Dynamik dieser Kri-
stallelektronen wird mit

hk = —eE (2.29)

berechnet, wobei das elektrische Feld mit dem Potentialoperator He,(r) = U.,(r) in
folgender Relation [42]

1
E =~ V,Ues(x). (2.30)

steht. Die Ladung des Kristallelektrons wird mit e bezeichnet. Im Ortsraum kann
nun die Bewegung der Ladungstriger mit der Gruppengeschwindigkeit

1
r= ﬁvken(k) (2.31)
beschrieben werden. Ein vollbesetztes Band liefert also, wie bereits im Beginn dieses

Kapitels gesagt worden ist, keinen Beitrag zum elektrischen Strom.

Halbleitermaterialien werden nun so charakterisiert, daff man das letzte Band, das
bei einer Temperatur von 0K besetzt ist, als Valenzband und das ndchsthéher liegen-
de als Leitfahigkeitsband bezeichnet. Zwischen diesen beiden Béndern befindet sich
eine verbotene Zone mit einer Energiedifferenz ¢4, in der sich auch die Fermiener-
gie e€r befindet. Da Elektronen einer Fermi-Dirac-Statistik gehorchen, kann jeder
Zustand nur ein einziges Mal besetzt werden. Bei einer Temperatur von 0K sind
alle Zustdnde unterhalb des Ferminiveaus besetzt, und daher verhalten sich Halb-
leiter wie Isolatoren, da keine Elektronen im Leitfahigkeitsband anzutreffen sind.
Erst bei h6heren Temperaturen treten Elektronenzustidnde gemé&fl der Fermi-Dirac-
Verteilungsfunktion in diesem Band auf, und somit kann Strom geleitet werden.

“Die hier getroffenen Annahmen miissen beim Transport von Elektronen und Lochern gesondert
beriicksichtigt werden, da sonst die semiklassische Ndherung fiir Kristallelektronen nicht giiltig ist.
Einerseits verdndert ein hohes elektrisches Feld die Bandstruktur (Starkeffekt), andererseits sind
Regionen mit einem sehr hohen elektrischen Feld auf kleine Bereiche im Halbleiterbauelement be-
schrinkt. Fiir entartete Béinder sollte in der Literatur eine Diskussion oder Abschétzung eines vom
elektrischen Feld verursachten Bandiiberganges zu finden sein. Jedoch konnte in keiner Ver6ffent-
lichung, die sich mit Bandstrukturen und deren Einflu} auf den Elektronentransport beschiftigt,
eine nihere Untersuchung entdeckt werden. Es ist also hervorzuheben, daf} eine Analyse dieser
Problematik bisher noch ausstindig ist.
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2.2. Die Monte-Carlo-Methode 19

Nichtbesetzte Zustidnde im Valenzband werden als Locher bezeichnet und tragen
ebenso zum Stromtransport bei, wobei diese mit entgegengesetzter Ladung zu den
Elektronen angenommen werden. Mit der Dotierung von Halbleitern durch Akzepto-
ren und Donoren kénnen die elektronischen Eigenschaften von Halbleitern verdandert
werden, da sich dadurch die Fermikante verschiebt. Das bedeutet, dafl in n-dotierten
Halbleitern mehr Elektronen aufgrund der niedrigeren lonisierungsenergien der un-
gesittigten Bindungen der Dopanden im Leitfahigkeitsband gemé&fl der statistischen
Verteilung vorhanden sein werden, falls die Temperatur hoher als der absolute Null-
punkt ist. In Analogie sind daher bei p-dotierten Materialien nicht alle Zustinde des
Valenzbandes gefiillt und Ladungstransport wird von den Lochern verursacht.

2.2.3 Streuprozesse

In diesem Kapitel sollen die Grundlagen der Streuprozesse abgeleitet werden. Wie
bereits gezeigt worden ist, sind einige, schwache Wechselwirkungen der Ladungs-
trager nicht in den Bewegungsgleichungen enthalten. Stattdessen erfahren Elektro-
nen und Locher aufgrund dieser Prozesse eine Ablenkung und somit eine abrupte
Anderung ihres Impulses. Im folgenden wird auf Wechselwirkungen von Elektronen
untereinander beziehungsweise von Lochern untereinander nicht eingegangen. La-
dungstréger erleiden Stofe wegen der durch thermische Bewegung der Gitterionen
hervorgerufenen Storung der idealen Kristallstruktur oder aufgrund der Wechselwir-
kung mit ionisierten Storstellen.

Ausgehend von der separierten Schrodingergleichung 2.25 fiir ein Elektron sei der
Hamiltonoperator wie folgt

H, = H,+H:+ H,, (2.32
H = H,+ Hg (2.33)

zusammengesetzt. Damit ergibt sich fiir die ungestérte Schrédingergleichung eines
einzelnen Elektrons die folgende Form,

—h—zv‘l’n(r, t) + (Heo(r) + Ho(r)) U, (r, t) = i 0¥n(r,t)

2.34
2m0 ot ’ ( 3 )

wobei alle Wechselwirkungen der Elektronen mit dem Kristall gering im Vergleich
mit den Termen des ungestorten Hamiltonoperators seien.

Der ungestorte Zustand des Systems |k, c), also der Einelektronenzustand |k) und
der Zustand des gesamten Kristalls |c) werden als Produkt der Zustandsfunktion des
einen Elektrons und der Zustandsfunktion des gesamten Kristalls zusammengesetzt,

I, c) = k) |c) . (2.35)
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20 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

Dann kann, vorausgesetzt dafl der ungestorte Hamiltonoperator zeitunabhéngig und
die Storung gleichfalls zeitunabhéngig ist oder nur eine periodische Zeitabhédngigkeit
aufweist [21][43], die Ubergangswahrscheinlichkeit pro Zeiteinheit P(k, c;k’, ') eines
Zustands, die von einer kleinen Storung Hg hervorgerufen wird, in erster Ordnung
mit der goldenen Regel von Fermi [21][35]

Pk, ¢k, )= 2% (K', ¢ |Hg| Kk, ¢)[” 6 [en (K') — en(k) = Ae(c, )] (2.36)

berechnet werden, wobei die §-Funktion die Energieerhaltung angibt. Die Energie-
differenz des Kristalls wird dabei als Ae(c’, ¢) bezeichnet. Im allgemeinen ist der Ha-
miltonoperator Hg(r,y) eine Funktion der Raumkoordinaten des Elektrons r und
der augenblicklichen Verschiebung der Ionenriimpfe aus deren Gleichgewichtslage y.
Es ist nun angebracht, die Fouriertransformierte des Hamiltonoperators beziiglich
der Koordinate r des Elektrons zu bilden, da der Elektronenzustand als ebene Wel-
le angesetzt wird und der Hamiltonoperator sich in einen Term, der nur auf das
Kristallsystem wirkt, und einen Term, der nur auf das Elektron wirkt, aufgespal-
tet werden kann. Im allgemeinen wird die Abhéngigkeit vom Elektronenzustand als
exp (iqr) angesetzt. Man erhélt fiir den Term in spitzen Klammern vom Zustand
k,c) in k', )

27r3/2

Vo

k', |Hs|k,c) = > (' |Hs|c) /d?’r\If;(k, r)e' ¥, (k' r), (2.37)
q 14

wenn {iber das gesamte Volumen V' des Materials integriert wird. Dabei soll die
Impulserhaltung

k=k'+q (2.38)

mit dem Wellenvektor des Kristalls q erfiillt sein. Das Integral in Gleichung 2.37
wird nun mit der Transformation r” = r — R umgeformt. Der Vektor R fiihrt zu
einer Zelle im Raumgitter, r” gibt die Lage des Elektrons innerhalb dieser Zelle
an. Auflerdem sei die Wellenfunktion auf die Anzahl der Gitterzellen [N, normiert.
Damit ergibt sich mit dem Volumen der Einheitszelle im Raumgitter V.

/ Erv (k, 1) T, (K 1) =
1%

: ! ]. : ! 1
Z ez(kfk +q)RF / dSTIIu:;(k, r")un (kl, r/l)ez(kfk +q)r ) (2_39)
R IVeeu

Bei ndherer Betrachtung zeigt sich, dal man die Summe aller Zellen im Kristall als

N, , k—kK+q=nG

i(k—k'+q)R _
% ’ { 0 alle anderen Fille (2.40)

Y
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Abbildung 2.4: Ein Normalprozef} ist in der linken Abbildung dargestellt.
Im Gegensatz dazu veranschaulicht die rechte Abbildung
einen Umklappprozefl in einem zweidimensionalen qua-
dratischen Gitter. Der reziproke Gittervektor G ist gleich
27 /a, wobei a die reale Gitterkonstante bezeichnet. Der
Zustand k’ nach der Streuung befindet sich auflerhalb der
Brillouinzone, wird aber mittels geometrischer Verschie-
bung zuriick in die Brillouinzone projiziert.

ausdriicken kann, wobei G ein Gittervektor des reziproken Gitters ist. Die Prozesse
kénnen nun in Normalprozef, falls n gleich Null ist oder als Umklappprozef, falls n
ungleich Null ist, unterteilt werden. Fafit man nun alle Beitrdge zusammen, so kann
man fiir die Ubergangswahrscheinlichkeit folgendes Ergebnis

2

Cr)” G(k, k') d e (K') — en(k) + Ae(c, )] (2.41)

Pk,c K, )= AF

> (c'[Hs|c)

a

anschreiben, wobei der Uberlappungsfaktor als Integral

2

G k) = | [ e, ) (I, ) 0K (2.42)

Veelr

berechnet werden kann. Dieser Faktor wird, da in den meisten Féillen auch das Ma-
trixelement (¢’ |Hg|c) nicht genau bekannt ist, bei der Berechnung der Streuraten
oft vernachléssigt, als konstant angesetzt oder aber in das Matrixelement einbezo-
gen [35][36]. Jedoch wird angenommen, daf§ diese Korrektur Streuprozesse bei hohen
Kollisionsenergien in einem starken Ausmaf} beeinflufit und von der exakten Kennt-
nis der Wellenfunktion abhingig ist [22]. Eine Berechnung und Auswertung dieses
Integrals fiir einfache Bandstrukturen findet sich bei [44].
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22 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

Der nichste Schritt, um die totale Streurate A(k) zu erhalten, besteht aus der Sum-
mation iiber alle Endzustinde k'. Die Summe

1%
PP /d3k’ (2.43)
o 273
wird in ein Integral umgewandelt, und man erhélt fiir die totale Streurate bei Ver-
wendung der Definition von Gleichung 2.18

S k) = %P(k’,c’;k,c), (2.44)
AK) = /S(k’,k)d3k’. (2.45)
Vo

Eine weitere Auswertung der Streuprozesse hingt von den physikalischen Eigenschaf-
ten und von der verwendeten Bandstruktur fiir das jeweilige Material ab. Bei dieser
Né&herung erster Ordnung gilt die Energieerhaltung, und ferner hat die Wechselwir-
kung der Elektronen mit dem Kristall eine unendliche Lebensdauer. Eine rigorose
Behandlung der Streuraten mithilfe von Green’schen Funktionen kann grundsétzlich
durchgefiihrt werden [21], doch speziell deren Losung mittels eines iterativen Ver-
fahrens ist sehr rechenzeitintensiv. Fiir die meisten Anwendungen und wegen der
hochgradigen Komplexitit dieser iterativen Techniken beschridnkt man sich iibli-
cherweise auf eine Ndherung erster Ordnung.

Um den Zustand des Elektrons nach der Streuung zu ermitteln, ist es notwendig, die
Winkelverteilung des betrachteten Streuprozesses zu kennen. Gibt es keine Winkel-
abhingigkeit, so wird der Stof} isotrop verlaufen, andernfalls mufl der polare Winkel
gemdfl dieser Verteilung berechnet werden. Der azimutale Winkel weist, da bei al-
len, in dieser Arbeit zu behandelnden Streumechanismen keine Abhéngigkeit von
diesem Winkel gegeben ist, immer eine isotrope Verteilung auf. Im néchsten Kapitel
werden die einzelnen Prozesse sowohl fiir Silizium als auch fiir Siliziumdioxid dis-
kutiert, die Streuraten und die daraus resultierende Winkelverteilung mathematisch
ausgewertet.

2.2.4 Dauer des freien Fluges

Der Ausdruck A(k(t))dt gibt die Wahrscheinlichkeit an, da8 ein Teilchen zur Zeit
t im Intervall dt gestreut wird. Findet zum Zeitpunkt ¢ = 0 ein Streuprozefl statt,
dann gibt die Wahrscheinlichkeit P(¢) an, daf das Teilchen keiner erneuten Streuung
unterliegt,

t

1 —exp(= [ A(k(#))dt") , £=0
0
0 , t<0.

P(t) = (2.46)
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2.2. Die Monte-Carlo-Methode 23

Die Funktion P(t) erfiillt folgende Bedingung,

lim P(t) = 1. (2.47)

t—00

Man erzeugt nun eine im Intervall [0, 1] gleichverteilte Zufallszahl r und bestimmt
die freie Flugzeit gemaf

P(ty) =r. (2.48)

Setzt man diese Gleichung in die Wahrscheinlichkeitsverteilung 2.46, so erhilt man
die Integralgleichung

jA(k(t))dt = —log(1 —r). (2.49)

Die rechte Seite der obigen Gleichung kann, da die Zufallszahl r im Intervall 0 und
1 gleichverteilt ist, durch — logr ersetzt werden. Die Integration erfolgt also entlang
einer Teilchentrajektorie k(t), die ihrerseits durch Integration der Bewegungsglei-
chungen gewonnen wird. In der Regel ist eine Auswertung dieses Integrals schwierig
und sehr rechenzeitaufwendig.

2.2.5 Numerische Aspekte
Das Prinzip der Selbststreuung

Da die Berechnung der freien Flugzeit {; wéhrend einer Monte-Carlo-Simulation
sehr oft durchgefiihrt wird, empfiehlt es sich, auf das Prinzip der Selbststreuung
zuriickzugreifen [37]. Man addiert zu der gesamten Streurate einen fiktiven Term
[od(k — k'), sodaf sich eine konstante Streurate

I = A(k) 4+ T d(k — k') (2.50)

ergibt, wobei ['y eine geeignete Konstante ist. Der Zustand des Elektrons wird bei
einer fiktiven Selbststreuung nicht verdndert. Damit kann Gleichung 2.49 zu

'ty =—logr (2.51)

vereinfacht werden. Aus dieser Gleichung kann nun die freie Flugzeit ermittelt wer-
den. Wenn nun das Teilchen eine solche Selbststreuung unterlduft, dann &ndert sich
weder der Wellenvektor noch die Geschwindigkeit. Die einzige Forderung an die
Konstante I ist die, dafl

T> AKk(t) Vtelo] (2.52)
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24 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

A (k) r,

k k

Abbildung 2.5: Das Prinzip der Selbststreuung. In der linken Abbildung
ist eine einzige konstante Selbststreufunktion eingezeich-
net. Fiir die meisten technischen Anwendungen wird je-
doch eine treppenférmige Selbststreurate der rechten Ab-
bildung gewé&hlt.

gilt und I' eine obere Schranke der Streurate sein mufl. Der Vorteil, der mit dieser
Vereinfachung erzielt wird und auch die Anzahl der zusidtzlichen, fiktiven Streu-
prozesse wird wegen des einfachen Losungsalgorithmus mehr als aufgewogen. Der
Beweis, daf8 mit Binfiihrung dieser mathematischen Vereinfachung keine Anderung
wahrend einer Simulation bewirkt wird, findet sich in [36][37]. Dieses Verfahren wird
in vielen Monte-Carlo-Programmen dahingehend erweitert, dal man statt einer ein-
zigen konstanten Selbststreurate eine treppenférmig konstante Funktion einfiihrt,
um die Anzahl der Selbststreuungen gering zu halten. Abbildung 2.5 veranschau-
licht diesen Sachverhalt.

Bei Bandstrukturen, in denen von einem einzigen nichtparabolischen Band ausge-
gangen wird und der betrachtete Energiebereich grofier als die Phononenenergien
ist, kann man mit der Funktion

F'=alk]®+b (2.53)

mit zwei geeigneten Konstanten a und b die Anzahl der Selbststreuprozesse verrin-
gern [45]. Man erhélt anstatt einer linearen Gleichung eine Gleichung dritten Grades
fiir die freie Flugzeit, die immer eine reelle Losung hat, sofern a > 0 ist.

Wahl des Streuprozesses

Am Ende eines freien Fluges wird noch eine Zufallszahl r gew&hlt, die zwischen

0<r<AK) (2.54)
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2.2. Die Monte-Carlo-Methode 25

A (k)

Abbildung 2.6: Wahl des Streuprozesses mithilfe einer gleichverteilten
Zufallszahl r im Intervall [0, A(k)]. Die Summe der parti-
ellen Streuraten ist strichliert eingezeichnet.

gleichverteilt ist. Die gesamte Streurate A(k) setzt sich aus den Beitrdgen der ein-
zelnen Teilprozesse \;(k) zusammen,

Ak) = Y0 (k). (2.55)

Der Streuprozefl m wird ausgewé&hlt, falls die Ungleichung

nf Ai(k) <r < inj Ai(k) (2.56)

erfiillt ist und ist in Abbildung 2.6 schematisch eingezeichnet. Dabei kann zusitzlich
zur physikalischen Streurate auch noch die Selbststreuung zur gesamte Streuwahr-
scheinlichkeit beitragen. Der Zustand des gestreuten Teilchens wird im Einklang mit
der Energiebilanz und der Winkelverteilung des betrachteten Streuprozesses berech-
net.

Gewichtung der Teilchen

Zur Simulation seltener Ereignisse ist es erforderlich, den Teilchen ein bestimmtes
statistisches Gewicht zuzuordnen. Da bei einer Monte-Carlo-Simulation die tatsédch-
liche Verteilungsfunktion mit einer Haufigkeitsverteilung nachgebildet wird, bedeu-
tet ein niedriges Gewicht, dal das Teilchen nur selten in dieser Konfiguration an-
zutreffen sein wird. Daher kann eine Aufspaltung derart postuliert werden, daf
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26 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

1
fe) gate
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Abbildung 2.7: Die linke Abbildung veranschaulicht einen energieabhin-
gigen Multiplikationsalgorithmus mit den beiden Berei-
chen C und R. Die Energie und der Faktor zur Verviel-
fachung der Trajektorie zur Bestimmung des Hochener-
gieanteils der Verteilungsfunktion f(e) kénnen beliebig
gewdhlt werden. In der rechten Zeichnung ist ein orts-
abhédngiges Multiplikationsschema dargestellt, wobei sich
der Simulationsbereich einer Monte-Carlo-Rechnung nur
auf ein Teilgebiet des gesamten Transistors erstreckt.

wahrend einer Simulation Teilchen mit niedrigem statistischem Gewicht mittels ei-
nes geeigneten Verfahrens gesondert betrachtet werden.

Von Phillips und Price [37] ist ein Algorithmus vorgeschlagen worden, um die Vertei-
lungsfunktion der Elektronen auch fiir hohe Energien hinreichend genau zu bestim-
men. Dabei wird eine willkiirliche Unterteilung im Energiebereich vorgenommen.
Jener Teil des Phasenraumes, in dem die interessierenden seltenen Teilchenzustédnde
auftreten, wird als R (aus dem englischen rare) bezeichnet, der andere Bereich als
C (fir common). Der Anfangszustand eines Teilchens ist immer im C-Bereich zu
wahlen. Tritt wihrend eines freien Fluges dieses Partikel in den R-Bereich, so wird
der Anfangszustand gespeichert und fiir dieses Teilchen werden N neue Trajekto-
rien solange im R-Bereich berechnet, bis ein nochmaliger Eintritt in den C-Bereich
erfolgt. Jede dieser so ermittelten Teilchenbahnen wird mit einem statistischen Ge-
wicht 1/N in bezug auf die Verteilungsfunktion beriicksichtigt.

Eine andere Maoglichkeit bezieht sich auf die Unterteilung des rdumlichen Simula-
tionsgebietes. Dabei wird besonderes Augenmerk auf diejenigen Ladungstriger ge-
legt, die vom Source-Bereich in den Kanal des Transistors beschleunigt werden. Die
Gewichtung erfolgt ebenso wie im obigen Absatz beschrieben. Abbildung 2.7 zeigt
eine Gegeniiberstellung dieser beiden Multiplikationsverfahren. Die Verallgemeine-
rung dieses Verfahrens auf mehrere R-Bereiche ist mdoglich, indem man in jedem
Bereich R; eine Vervielfachung der Trajektorien zuldfit. Damit kann die Haufigkeit
seltener Ereignisse bei Beibehaltung der statistischen GesetzméfBigkeiten sehr effi-
zient erhoht werden.
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2.2. Die Monte-Carlo-Methode 27

Berechnung von Mittelwerten

Der Zeitmittelwert einer physikalischen Observablen A(k(t)) wie der mittleren Teil-
chenenergie oder der mittleren Geschwindigkeit einer Monte-Carlo-Simulation [35]
[36][46] ist gegeben als

<MW:%/AMM&:%;/MMWt (2.57)

Dabei wird die Trajektorie eines Teilchens bis zum Zeitpunkt 7" nachgebildet. In der
Summendarstellung wird die Unterteilung der einzelnen freien Flugzeiten beriick-
sichtigt. Da aber zu jedem freien Flug ein Integral ausgewertet werden muf, ist diese
Art der Mittelwertbildung nicht empfehlenswert. Unter der Beriicksichtigung, daf
die stationdre Verteilungsfunktion proportional der Zahl der Ladungstrédger n(k)Ak
ist, die sich zur Zeit ¢ in einer Umgebung Ak um k befinden, kann die obige For-
mel einer Mittelwertberechnung als Summe des Produkts einer impulsabhingigen
Verteilungsfunktion und der jeweiligen physikalischen Observablen [46][47]

(Ak)) =C Zk: f(k) A(k) (2.58)

umgewandelt werden, wenn C eine Normierungskonstante darstellt. Bezieht man
jetzt die Tatsache ein, daf3 die Elektronen ihre Zustiande k deterministisch dndern,
so kann man die Elektronenverteilung mit

7(k) = Tiomk) A (k) (2.59)

beschreiben [36][46], worin f,(k) die Verteilungsfunktion des Teilchens unmittelbar
vor der Streuung reprasentiert und proportional zu der Wahrscheinlichkeit ist, dafl
das Partikel in der Umgebung von (k,r) anzutreffen sein wird. Dabei ist 7y eine
geeignete, noch zu untersuchende Normierungskonstante, die mit der Streuwahr-
scheinlichkeit in Verbindung gebracht werden kann [36][46]. Die Berechnung der
Mittelwerte beschriankt sich also auf die Summation der physikalischen Groéfien vor
dem Stof8. Einsetzen der obigen Gleichung in die Beziehung 2.58 ergibt nun fiir den
Mittelwert (A(k)) [46]

Ayt
i=1

M=

Im Fall, daf} die gesamte Streurate konstant ist,

Mi=T, Vi<N, (2.61)
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28 Kapitel 2. Physikalische Grundlagen

gehorcht der Mittelwert der folgenden Relation,

(A(k)) = % ; Ay (2.62)

Da sich die Mittelwertbildung in der bisherigen Ableitung nur auf die Impulskoor-

dinaten erstreckt, kann eine Erweiterung auf ortsabhéngige Mittelwerte eingefiihrt

werden, indem man annimmt, daf§ das Simulationsgebiet in eine Menge {V;} von Dis-

kretisierungsvolumina unterteilt ist. Innerhalb eines Volumen V; wird dann rdumlich

gemittelt, wenn die Gleichung 2.60 in der erweiterten Form
Y Ay

Ty €V

> A

T EV;

(A(K)) (x;) = (2.63)

verwendet wird [23]. Will man den Mittelwert des gesamten Systems wissen, dann
muf} zusétzlich noch eine Mittelung im Ortsraum erfolgen.

2.3 Monte-Carlo-Poissonkopplung

Da in sehr kleinen Bauteilen aufgrund stark variierender elektrischer Feldstdrken
nichtlokale Effekte im Kanalbereich auftreten, kann aufgrund des Transports be-
weglicher Ladung eine verdnderte Potentialverteilung erwartet werden, die wieder-
um den Ladungstransport beeinflufit. Daher ist es zweckméBig, einen Simulator so
zu konzipieren, dafl die Transportgleichungen der Ladungstriger mit der Poisson-
gleichung konsistent behandelt werden. Die Poissongleichung

V - (&€& V¢) =q(n—p— N¢) (2.64)

legt die Potentialverteilung des Bauteils fest, wobei €, die Dielektrizitdtskonstante
des Vakuums, €. die materialabhéingige Dielektrizitdtskonstante, n die Elektronen-
konzentration, p die Locherkonzentration und N¢ die Dotierung im Halbleiter dar-
stellen. Das Standarditerationsverfahren besteht nun darin, die mithilfe der Monte-
Carlo-Methode berechneten Konzentrationen fiir Elektronen und Locher in die Pois-
songleichung einzusetzen, um mit der daraus gewonnenen Potentialverteilung eine
erneute Monte-Carlo-Rechnung durchzufiihren, bis das vorgegebene Konvergenzkri-
terium erfiillt ist. Eine genaue Darstellung dieser Problematik und der damit ver-
bundenen Konvergenzeigenschaften findet sich in [23][47][48].
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Kapitel 3

Monte-Carlo-Simulationen

Ein Monte-Carlo-Programm erfordert wegen des statistischen Charakters wesent-
lich mehr Rechenleistung zur Bestimmung der Verteilungsfunktion als analytische
Modelle. Die einzelnen freien Fliige und Streuprozesse werden einzeln nachgebil-
det. Diese Methode wird zur mikroskopischen Untersuchung von materialabhingigen
Teilcheneigenschaften wie etwa der mittleren Driftgeschwindigkeit und der mittle-
ren Energie der Elektronen und Locher als Funktion des elektrischen Feldes und der
Temperatur verwendet.

Zur Untersuchung nichtlokaler Effekte, die von stark schwankenden Potentialvertei-
lungen verursacht werden, wird gleichfalls die Monte-Carlo-Methode herangezogen.
Da in diesem Bereich die Ladungstriger aufgrund des hohen elektrischen Feldes
Teilchenenergien erhalten, die sogar ein Eindringen der Elektronen und Locher in
begrenzende Isolatoren zulassen, ist eine genaue Kenntnis dieser Hochenergievertei-
lung unerldflich, um ein moglichst realistisches Injektionsmodell auf mikroskopischer
Basis zu erstellen.

In diesem Kapitel werden einerseits die physikalischen Grundlagen zweier Mate-
rialien, Silizium und Siliziumdioxid erarbeitet und numerisch ausgewertet. Bei der
Behandlung von Silizium liegt der Schwerpunkt bei der Ableitung eines isotropen
Mehrbandmodells sowie der Analyse verschiedener Bandstrukturen und der dar-
aus resultierenden Energieverteilungsfunktion “heifler” Elektronen. Der zweite Ab-
schnitt dieses Kapitels beschéftigt sich mit dem Ladungstransport in Siliziumdioxid.
Dabei wird auf bestehende Modelle eingegangen und die wichtigsten Unterschiede
dargestellt. Danach wird ein physikalisches Modell fiir diesen technologisch wichtigen
Isolator vorgestellt und zur Bestimmung der Materialeigenschaften herangezogen.
Abschlieflend werden neueste experimentelle Messungen [49][50] im Oxid mit Elek-
tronenenergien grofler als 10eV vorgestellt, und die Schwierigkeit, Lochertransport
in Siliziumdioxid mit der Monte-Carlo-Methode zu simulieren, wird erldutert.

29
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30 Kapitel 3. Monte-Carlo-Simulationen

3.1 Monte-Carlo-Simulationen in Silizium

Im weiteren beschiftigt sich diese Arbeit ausschliefllich mit dem Transport von Elek-
tronen. Daher werden bei der Bandstruktur als auch bei den Streuprozessen nur
die Eigenschaften von Elektronen des Leitfdhigkeitsbandes. Eine Behandlung des
Lochertransports in Halbleitern findet sich zum Beispiel in [35][36][51][52].

3.1.1 Bandstruktur in Silizium

Die Bandstruktur von Silizium und die moglichst allgemeine Implementierung in
einem Monte-Carlo-Programm ist ganz entscheidend fiir die physikalische Aussa-
gekraft der ermittelten Ergebnisse. Einerseits ist die Bandstruktur im allgemeinen
anisotrop und setzt sich aus mehreren Bdndern sowohl des Valenz- als auch des
Leitfahigkeitsbandes zusammen und erfordert bei einer vollstdndigen Beriicksichti-
gung der Dynamik einen sehr hohen Speicherbedarf und einen erhéhten Rechenbe-
darf zur Losung der Bewegungsgleichungen, da stets in Richtung des elektrischen
Feldes interpoliert werden muf}. Andererseits mufl man, um den Hochenergieanteil
der Elektronen moglichst genau bestimmen zu kénnen, die Aufspaltung in einzel-
ne Bénder beriicksichtigen. Die Bandstruktur beeinflufit nicht nur die Dynamik der
einzelnen Ladungstriager, sondern dariiberhinaus hingen auch die Streuraten von
dem quantitativen Verhalten der Zustandsdichte ab.

Wenn das Verhalten von Elektronen nur bei kleinen Energien untersucht werden soll,
so ist es ausreichend, das Leitfdhigkeitsband in der Umgebung dessen Minimums
€g nach einer Taylorreihe zu entwickeln. Dabei erhdlt man folgende, parabolische
Abhingigkeit der Energie vom Wellenvektor,

1
= Rk —k 1
€ € + om* (3 )

mit der effektiven Masse m*, die bei isotropen Materialeigenschaften als

(Ly- Lo
m*)  h? 0%k

gegeben ist. Wahlt man nun das Minimum des Leitfahigkeitsbandes als relativen
Bezugspunkt, so kann ¢y Null gesetzt werden. Eine sehr effiziente Erweiterung dieses
Einbandmodells findet sich bei [53]. Mithilfe einer Stérungsrechnung [53][54][55][56]
kann folgende N&dherung fiir die Energierelation

(3.2)

ko

h2k2

2m*

e(1+ ae) = (3.3)
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3.1. Monte-Carlo-Simulationen in Silizium 31

geschrieben werden, sodaf sich eine nichtparabolische Abhéngigkeit ergibt. Die Kon-
stante a wird als Nichtparabolizitdtskonstante bezeichnet und kann ndherungsweise
mit der Bandliicke €, zwischen den Valenzband und dem Leitfadhigkeitsband

a~ é(l —m") (3.4)

bestimmt werden.

In Silizium ist das Minimum des Leitfadhigkeitsbandes nicht im Mittelpunkt der
Brillouinzone lokalisiert. Man spaltet die effektive Masse des Elektrons in eine lon-
gitudinale m; und eine transversale Komponente m; auf, sodafl die Energie nun mit
der Bandformfunktion ~ als

hZ

2 2
e(l+ae)=v= (k—l+k—t

3.5
2 "m; My (3:5)

geschrieben werden kann, wobei die effektive Masse nun als Tensor definiert ist,

1 1 02
( ) - | (3.6)
m*/ij h 3kz(9k] ko
Man kann also Gleichung 3.5 auch in Tensorschreibweise
o1
=—k|—) kj 3.7
i 2 <m*>ij ! (3.7)
angeben, wobei
1
NN
(—*) =l o L o] (3.8)
e 0o 0 L

m¢

Zur Berechnung von hochenergetischen Elektronen ist dieses Verfahren nicht geeig-
net. Entweder bezieht man die volle anisotrope Bandstruktur mit ein, oder man
entwickelt analytische Mehrbandmodelle, die im wesentlichen die Merkmale der Zu-
standsdichte in Silizium enthalten. Damit erreicht man, dafl zwar die Dynamik der
Elektronen nur isotrop beriicksichtigt wird, jedoch die Abgeschlossenheit der einzel-
nen Bénder in bezug auf den Wellenvektor erhalten bleibt. Da die Zustandsdichte

k

D(e) = 22 / 5(e — e(k'))d%K' (3.9)

0

in die Streuraten eingeht, wird bei einem Einbandmodell im Hochenergiebereich die
Streurate schwer iiberschitzt.
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32 Kapitel 3. Monte-Carlo-Simulationen

Abbildung 3.1: Anordnung der Si-Atome in einem kubisch flichenzen-
trierten Gitter

Ein analytisches Modell, das ein nichtparabolisches und drei parabolische Biander
auswertet, ist von R. Brunetti et al. [58] entwickelt worden. Die Nachbildung der
Zustandsdichte mit mehreren, isotropen numerischen Bandern ist in [59] beschrie-
ben. Ausgehend von dem Argument, dafl, wenn man viele Elektronen mit einem
Vielteilchen-Monte-Carlo-Algorithmus verfolgt, die Anisotropieeffekte einer Band-
struktur nahezu vernachlédssigbar sind, beziehungsweise nicht stark ins Gewicht fal-
len, ist in [51][60] ein Verfahren dargestellt, mit dem sowohl die Zustandsdichte als
auch die Ableitung der Energierelation numerisch behandelt wird. Dabei wird eine
isotrope Gruppengeschwindigkeit u;“:;’(e) zugleich mit einer isotropen Zustandsdichte
Die(e)

iso 1 |de,(k
uias(e) = +| %ot (3.10)
is0 an dfﬂ(k)

gelost [51], wobei sich der Index n auf ein Band bezieht. In dieser Gleichung ist
Zy die Multiplizitit eines Bandes und A ein Proportionalititsfaktor. Da in dieser
Darstellung zwei Differentialgleichungen fiir eine einzige Losungsfunktion auftreten,
sucht man mit einem willkiirlichen Gewichtsfaktor w eine Losung derart, dafy der
relative Fehler A minimiert wird. Man mufl also diesen Fehler in der folgenden
Beziehung mit der realen Zustandsdichte und Gruppengeschwindigkeit

Diso(¢) — D, (e) uis?(€) — tgn(€)

Ugn (€)

+w (3.12)

mit den zusidtzlichen Bedingungen minimieren:
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Wave Vector

Abbildung 3.3: Anisotrope Vollbandstruktur in Silizium fiir ein kubisch
flichenzentriertes Gitter nach Tang und Hess [57].

33
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Abbildung 3.4: Bandstruktur des isotropen Mehrbandmodells mit sechs
Leitfdhigkeitsbdndern. Der Gewichtsfaktor betrigt
w = 0.5.

o k(e™n) = k(em®) = 0, wobei €™" und €™ die jeweiligen Schranken des

isotropen Bandes sind.

e ¢,(k) ist monoton steigend im Intervall e™" < ¢,(k) < €,(k™*®) , und
€n(k) ist monoton fallend im Intervall €, (k") < €,(k) < er®,

e ¢,(k) ist stetig an der Stelle €, (k7).

Dabei wird jedes Band in zwei Subbédnder unterteilt, wobei eines der Losung mit

dn > 0 und eines dem Fall %= < 0 entspricht.

Die Anordnung von Silizium in der Einheitszelle eines kubisch flichenzentriertem
Gitter ist in Abbildung 3.1 veranschaulicht. Die Brillouinzone eines kubisch flichen-
zentrierten Gitters ist in Abbildung 3.2 mit den wichtigsten Symmetriepunkten und
-achsen dargestellt und aus [41] entnommen. Der Punkt I' reprédsentiert den Mit-
telpunkt, lateinische Buchstaben einzelne Punkte an der Begrenzungsfliche und die
griechischen Symbole stehen fiir die Symmetrieachsen. Die Koordinate des Punktes
X betréigt (21_::(0’ 0,1) mit der Gitterkonstanten ay = 0.543nm. Eine anisotrope Voll-
bandstruktur und ein isotropes, aus sechs kugelsymmetrischen Leitfadhigkeitsbdndern
bestehendes Mehrbandmodell, dessen Gewichtsfaktor w = 0.5 betrigt, sind in Ab-
bildung 3.3 und 3.4 gegeben. Die Daten einer anisotropen Bandstruktur mit empiri-
schen Pseudopotentialen fiir eine kubisch flachenzentrierte Symmetrie von Silizium
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Abbildung 3.6: Gruppengeschwindigkeit fiir verschiedene Modelle der
Bandstruktur.
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36 Kapitel 3. Monte-Carlo-Simulationen

sind [57][61] entnommen. Eine genaue Diskussion, inwieweit Spin-Bahn-Kopplung,
nichtlokale Pseudopotentiale oder Hybridisierung die Bandstruktur beeinflussen, fin-
det sich in [62][63][64]. Eine Zusammenfassung von Bandstrukturberechnungen von
verschiedenen kristallinen und amorphen Materialien ist in [65] gegeben.

Die Zustandsdichte und die Gruppengeschwindigkeit verschiedener Modelle fiir die
Bandstruktur sind in Abbildung 3.5 und 3.6 verglichen. Dabei sind diese Groflen
mit einem einzelnen parabolischen, einem einzelnen nichtparabolischen Bandmo-
dell, einem isotropen Mehrbandmodell als auch mit einem anisotropen Vollband-
modell [66] berechnet worden. Bei den Einbandmodellen ist die effektive Masse als
mg = {mm? = 0.32mg mit m; = 0.91my und m; = 0.19m, gegeben [23][41].
Zusitzlich betrigt die Nichtparabolizitit o = 0.2eV . Es zeigt sich, daf8 ein para-
bolisches Band nur im Minimum des jeweiligen Bandes mit einem realen Bandmodell
iibereinstimmt. Eine Erweiterung auf Nichtparabolizitdt kann bis zum ersten Maxi-
mum bei ungefiahr 1.8eV der tatsdchlichen Zustandsdichte als geeignete Naherung
verwendet werden. Die Gruppengeschwindigkeit u, wird deutlich unterschétzt, je
grofler die Nichtparabolizitit gew&hlt wird, da im Gegensatz zum parabolischen
Einbandmodell noch ein zusatzlicher Divisor auftritt,

hk
= —. 3.13
ts mq(1 + 2ce) (3:13)

Eine gute Naherung sowohl fiir die Zustandsdichte als auch fiir die Gruppengeschwin-
digkeit kann also nur dann erzielt werden, wenn der Nichtparabolizitdtsparameter
klein ist oder der effektiven Masse Tensoreigenschaften (Gleichung 3.8) zugeordnet
werden. Hingegen wird bei einem isotropen Mehrbandmodell Zustandsdichte und
Gruppengeschwindigkeit bis zu 4.0eV richtig reproduziert. Da bei der Berechnung
des Hochenergieanteils der Elektronen die Zustandsdichte bei den Streuraten Ein-
gang findet und auch die Gruppengeschwindigkeit des isotropen Mehrbandmodell
mit der realen iibereinstimmt, ist mit einem isotropen Mehrbandmodell ein vertret-
barer Kompromify zwischen numerischer Effizienz und physikalischer Genauigkeit
gegeben.

3.1.2 Streuprozesse in Silizium

In diesem Abschnitt sollen die Grundlagen der wichtigsten Streumechanismen, denen
Elektronen in Silizium unterworfen sind, physikalisch erldutert und mathematisch
ausgewertet werden. Da, wie bereits mehrfach erwdhnt worden ist, die Kenntnis
der Verteilungsfunktion hochenergetischer Elektronen zur Verifizierung eines Injek-
tionsmodells unerlaflich ist, beschrankt sich die vorliegende Arbeit auf einfache
storungstheoretische Ableitungen. Inwieweit weitere quantenmechanische Korrek-
turen die Streuraten beeinflussen und somit die Giiltigkeit der im folgenden be-
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3.1. Monte-Carlo-Simulationen in Silizium 37

schriebenen N&herungen in semiklassischen Modellen bei hohen elektrischen Feldern
einschrianken, wird in [19][22][67][68] behandelt.

Im wesentlichen unterscheidet man zwischen Kollisionen der Elektronen an Storstel-
len, Wechselwirkung der Elektronen mit dem Kristall und aufgrund von hochener-
getische Ladungstrager hervorgerufenen Stoflionisation. Kurzreichweitige Ladungs-
tragerstreuung und Elektron-Plasmonwechselwirkungen werden nicht behandelt. Es
wird aber auf die zahlreiche Literatur zu diesem Gebiet verwiesen [20][22][35][52][69]
[70][71]. Ebenfalls sei hier noch die Annahme aufgefiihrt, ndmlich die, dafl man den
Phononen eine unendliche Lebensdauer zuordnet. Dies ist im Falle rdumlich ausge-
dehnter Systeme, bei denen Quantenkorrekturen fiir eine Beschreibung der makro-
skopischen Groflen ausreichend sind, zulidssig [23].

Ionisierte Storstellenstreuung

Ein Elektron, das in die Ndhe einer ionisierten Storstelle gelangt, wird aufgrund des-
sen elektrischen Potentials abgelenkt werden, wobei diese Art von Kollision elastisch
ist [35]. Das Problem der Storstellenstreuung ist in zwei verschiedenen Formulierun-
gen behandelt worden. Einerseits wird ein abgeschirmtes Coulombpotential zur Be-
schreibung dieser Wechselwirkung herangezogen [72], andererseits wird die Wirkung
des Coulombpotentials auf den mittleren Abstand zweier Stoflzentren beschrinkt
[73]. Diese Arbeit behandelt nur die Formulierung nach [72].

Das Streupotential, das eine ionisierte Storstelle umgibt, wird von den umgebenden
Elektronen abgeschwécht und kann in der Form

Ze?
Hg(r) = “Ber 3.14
S(r) 47rEoErre ( )

geschrieben werden. In dieser Gleichung bedeutet Z den Ionisierungsgrad der Ver-
unreinigung, €, stellt die Dielektrizitdtskonstante des Vakuums dar, €, die relative
Dielektrizitdtskonstante des Halbleiters, und (3, die inverse Abschirmliange,

e2n(r)

-/ 3.15
Eoé kpTr’ ( )

ﬂs:

wobei n(r) die lokale Tragerkonzentration und 77, die Temperatur des Kristallgitters
angibt. Um die Streuwahrscheinlichkeit nach Gleichung 2.36 berechnen zu kénnen,
muf die Ubergangswahrscheinlichkeit des Storungshamiltonoperators bestimmt wer-
den,

1 1 Ze? 1

k' ¢ |Hs|k,c)| = —H = —— .
! sy ) | = e Hs(a) = 3=

(3.16)
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Da dieser Prozef} elastisch ist, muf} die Energie vor und nach der Kollision gleich
sein. Der Impuls wird durch

k-k =q (3.17)

bestimmt. Der Uberlappungsfaktor wird auch hier gleich eins gesetzt. Mit der Uber-
gangswahrscheinlichkeit ergibt sich fiir die Streurate

2,4
Sk, k') = n(r)Z%e 1

- Am2hEie g2 + 32 0(e(k) — e(k)). (3.18)

Bei der Integration dieser Beziehung iiber alle moglichen Endzustédnde k' mufl die
Bandstruktur beriicksichtigt werden. Wird ein einziges isotropes, nichtparabolisches
Band verwendet, dann gilt fiir die Energie-Impulsrelation und die Zustandsdichte,

S
e(l+ae) = py (3.19)
2m*"?
D(e) = ot €(1 + ae)(1 + 2ae). (3.20)

Damit erhalt man fiir die totale Streurate

 n(r)Z%m*” 1+ 2ce
)\(E) - 27T€(2]E%h4/8;1 E(]. + OZE)@, (321)
wobei €, gleich
252
s = oy 3.22
€ 2m* ( )

ist.

Erweitert man nun die Bandstruktur auf ein isotropes Mehrbandmodell und schriankt
die Storstellenstreuung auf dasjenige Band ein, in dem sich das Elektron aufhilt,
dann ergibt sich fiir die totale Streurate

16mn(r)Z%e* ,|dk| 1
Ak(e)) = D)2 € 45 |0 _ 3.23
(k(€)) ee2h de |1+ 4;—3 ( )

Der Streuwinkel wird fiir nichtparabolische Bénder als auch fiir das isotrope Mehr-
bandmodell gemaf

2(1 —
cosf =1— (77'3 (3.24)
1+ 47'1ﬂ—s2
berechnet. Der azimutale Winkel wird als gleichverteilt
¢ =27ry (3.25)
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angenommen, wobei r; und ry zwei beliebige, zwischen 0 und 1 gleichverteilte Zu-
fallszahlen sind.

Eine Erweiterung dieser Streuraten ist von Ridley gegeben [74], der eine formale Ver-
bindung zwischen dem Modell von Conwell und Brooks herstellt. Ein zusammen-
fassender Artikel ist von Chattopahyay und Queisser [75] priisentiert. Neuere Ar-
beiten [76][77][78] beschéftigen sich mit der Beriicksichtigung einer impulsabhingi-
gen Abschirmlénge, Streuung aufgrund von Paaren von Verunreinigungen und einer
Storungsrechnung zweiter Ordnung fiir die Streurate. Damit kann die Kollision von
Elektronen an Storstellen bei sehr hoch dotierten Halbleitern quantitativ gut vor-
ausgesagt werden.

Akustische Deformationspotentialstreuung

Gitterschwingungen, die aufgrund thermischer Anregung vorhanden sind, bewirken,
daf sich das elektrische Feld zwischen den Riimpfen zeitlich &ndert, und die Elektro-
nen somit auf die einzelnen Schwankungen dieser Potentialverschiebung reagieren.
Man unterscheidet zwischen akustischen Gitterschwingungen, bei denen benachbar-
te Tonen stets in gleicher Richtung schwingen, und optische Anregungsmoden, die
entstehen, falls die Ionen einer Gitterzelle gegeneinander oszillieren [40].

Da akustische Gitterschwingungen die Auslenkung der einzelnen benachbarten Ato-
me einbeziehen, kann das Potential als Gradient der Elongation u(r,¢) und einem
konstanten Deformationspotential D, angesetzt werden [35][36],

Us(r,t) = DsVu(r,t). (3.26)

Nach Auswertung der Ubergangswahrscheinlichkeit mit der goldenen Regel von Fer-
mi lautet die Streurate aufgrund quantisierter akustischer Gitterschwingungen
27TD2 kaL
Sk, k') = —2A—=5(e(k) — e(k')). 3.27
(e ) = o R a(e(k) — e(K) (3.27)
Die Schallgeschwindigkeit im Halbleiter wird mit v; bezeichnet und die Dichte des
Materials mit p. Ferner wird die temperaturabhéngige Besetzung der Phononen
fiir einen kleinen Impuls q derart angendhert, daf fiir die Besetzungszahl mit der
Phononenenergie Aw,,

_ ksTy

hwge

N(q) (3.28)

gilt. Die Dispersionsrelation wird als linear angenommen und weiters wird, da die
Phononenenergie gering ist, dieser Streumechanismus als elastisch angenommen.
Man erhalt fiir die totale Streurate fiir ein nichtparabolisches Band

—9 19124kBCZ-'LTTl*‘%/2

Ae) = 9ZAYB-LT0
(©) V2rhtu2p

€(1 + ae)(1 + 2ce), (3.29)
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40 Kapitel 3. Monte-Carlo-Simulationen

wobei zwischen Emission und Absorption nicht mehr unterschieden werden kann und
daher die Streurate doppelt so grof3 ist. Im Gegensatz zu einem nichtparabolischen
Band ergibt sich fiir ein isotropes Mehrbandmodell

dk

B 2l-chLDZ1 2
de

-7 whe?p

A(k(e)) . (3.30)

Sowohl der polare als auch der azimutale Winkel sind isotrop verteilt. Symmetrie-
beziehungen, die im besonderen die Kristallstruktur behandeln, zeigen, dafl in Si-
lizium diese Streuung nur in longitudinalen Moden auftritt. Aufgrund des kleinen,
vernachldssigbaren Energieiibertrags und der Symmetrieauswahlregeln verbleiben
Elektronen bei diesem Streuprozefl im selben Band. Akustische Phononen haben
also Intravalley-Charakter [22][36].

Optische Zwischentalstreuung

Beim optischen Schwingungsmodus eines Kristalls oszillieren die einzelnen Bestand-
teile der Einheitszelle gegenphasig, wobei der Schwerpunkt der Elementarzelle nicht
bewegt wird. Das Quantum dieses Schwingungsmodus wird als optisches Phonon
bezeichnet. Wie bei den akustischen Phononen unterscheidet man auch hier zwi-
schen longitudinalen und transversalen Schwingungen. Optische Moden kénnen nur
in solchen Zellen auftreten, bei denen mehr als ein Atom pro Einheitszelle auftritt.
Im Falle von Silizium ist die Wigner-Seitz-Zelle aus zwei ineinander verschachtelten
kubisch flichenzentrierten Gittern aufgebaut, die um ein Viertel der Raumdiago-
nale versetzt sind und acht Atome pro Einheitszelle aufweisen. Das Potential, das
auf die Elektronen wirkt, ist proportional zur Auslenkung mit einem als konstant
angenommenen Maf fiir die Stdrke der Wechselwirkung (D, K) [79][80],

Hs(r,t) = (D) u(r, t). (3.31)

Im Gegensatz zur akustischen Deformationspotentialstreuung ist dieser Prozef} in-
elastisch. Elektronen konnen also Energie durch Emission eines Phonons an das
Gitter abgeben oder aber bei Absorption aufnehmen. Die Dispersionsrelation kann
in guter Ndherung als konstant gegeniiber q angesetzt werden. Die Streurate kann
nun folgendermaflen geschrieben werden,

I W(DtK)z
S(k, k') = )
(I k) V21 pwep

Da Phononen einen ganzzahligen Spin haben, unterliegen sie der Bose-Einstein-
Statistik und gehorchen der folgenden Verteilung

1

exp (::—;,’;) 1

<N(q) + % + %) 5(e(k) — e(K') + heyy). (3.32)

N(q) = (3.33)
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3.1. Monte-Carlo-Simulationen in Silizium 41

wobei vorausgesetzt wird, dafl sich das Phononensystem im thermodynamischen
Gleichgewicht mit dem Gitter befindet.

Die totale Streurate kann durch Integration iiber alle méglichen Endzustinde k’
gewonnen werden und ist gleich
m*3/2 (DtK)2
ﬂh3pw
Der Faktor Zy; gibt die Anzahl der méglichen Bander nach der Streuung an. Dabei

wird bei einer Emission die Energie vermindert, wahrend bei einer Absorption sich
die Energie um den Betrag hiw,, erhoht,

Me) = 2 (V@) + S 1) o1+ ae)(1+2ae).  (3.34)

2

€ = €+ hwgy. (3.35)

Die Besetzungszahl nimmt bei einer Emission um eins zu. Fiir ein isotropes Mehr-
bandmodell, bei dem die einzelnen Bénder um Ae¢y; verschoben sind, kann dieser
Sachverhalt als

k) = 20200 (w4 g ) # (|9

3.36
2T pwop 2 de ( )

) ethw—Aey;

ausgedriickt werden. Der polare und azimutale Winkel werden als isotrop im Raum
verteilt angesehen.

Stof3ionisation

Unter Stofionisation versteht man die Freisetzung eines gebundenen Elektrons, das
einem Atomrumpf aufgrund einer Kollision mit einem hochenergetischen Elektrons
weggeschlagen wird. Die physikalischen Grundlagen dieses Prozesses sind in [81] zu-
sammengefaflt. Dabei werden zwei neue Ladungstréiger erzeugt, das freigesetzte Elek-
tron sowie das Loch, das im Valenzband frei beweglich ist. Dadurch wird die Anzahl
an neuen Ladungstrigern vervielfacht und fiihrt zu einem nicht zu vernachlassigen-
den Beitrag der Hochenergieverteilung. In dem verwendeten Simulationsprogramm
kénnen Sekundirelektronen wahlweise mitberiicksichtigt oder vernachldssigt wer-
den.

Die Streurate wird phdnomenologisch behandelt. Ab einer Schwellenenergie €, die
im allgemeinen der Energieliicke von Valenz- und Leitfdhigkeitsband entspricht, tritt
eine quadratische Abhingigkeit von der Energie auf. Als Vorfaktor geht die Streurate
fiir optische Phononen A, (€z,) ein,

M) =1{ , + S (3.37)
¢ = P)op(e) (m) , €>€&n '

€th
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akustische Streuparameter
Schallgeschwindigkeit 9.04 x 105cm/s
Deformationspotential fiir niedrige Energien 7.9eV
Einsetzen energetisch niedriger Deformationspotentialstreuung 0.15eV
Deformationspotential fiir hohe Energien 4.0eV
Einsetzen energetisch hoher Deformationspotentialstreuung 0.35eV
optische Streuparameter

Frequenz 7.855 x 1013 H 2
Zwischentaldeformationspotential 5.0 x 10%eV/cm
Innertaldeformationspotential 5.0 x 10%eV/cm

Tabelle 3.1: Streuparameter fiir das isotrope Mehrbandmodell
von Silizium.

wobei P ein freier Parameter ist, der an die experimentellen Daten angepaf3t worden
ist und gleich 0.57 ist [82].

Der Einfluf der Bandstruktur verschiedener Materialien wird in [57][66][83] un-
tersucht. Eine numerische Beschreibung dieses Effekts zur Inkludierung in einem
Monte-Carlo-Programm wird in [84] vorgestellt. Der umgekehrte Fall, Auger-Re-
kombination, ndmlich daf} ein Elektron in einen gebundenen Zustand iibergeht, wird
nicht beriicksichtigt. Abschlieflend kann gesagt werden, dafl Stofionisation entschei-
denden Einflufl auf das Rauschen eines Bauteils hat und zu einer starken Erh6hung
des Drain-Stromes fiihren kann.

3.1.3 Ergebnisse der Monte-Carlo-Simulation fiir Silizium

Die makroskopischen Eigenschaften von Silizium kénnen in Abhéingigkeit des elek-
trischen Feldes sehr genau bestimmt werden. Die Ergebnisse beziehen sich auf eine
Bandstruktur, wie sie aus Gleichung 3.12 mit einem Gewichtsfaktor w = 0.5 extra-
hiert sind, da damit der Fehler bei der Bandstruktur als auch der Gruppengeschwin-
digkeit verglichen mit einer anisotropen Vollbandberechnung minimal sind [51]. Fiir
eine Berechnung der wichtigsten Transportgrofien, wie die mittlere Elektronenener-
gie und die Driftgeschwindigkeit, miissen auch noch die Streuparameter angepafit
werden. In [85] ist eine Optimierung der optischen und akustischen Streuparameter
vorgeschlagen, um das vorhandene Modell mit experimentellen Daten in Einklang
zu bringen. Dabei ist ein Verfahren entwickelt worden, mit dem aufgrund von Gate-
und Substrat-Stromberechnungen die Streuparameter entnommen werden kénnen.
Die einzelnen Parameter sind in Tabelle 3.1 angegeben.

Die Driftgeschwindigkeit in Silizium ist in Abbildung 3.7(a) dargestellt. Die Er-
gebnisse der Simulation sind mit den experimentellen Daten [86] verglichen. Bei
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Abbildung 3.7: Die mittlere Driftgeschwindigkeit (a) und die Elektronen-
energie (b) als Funktion des elektrischen Feldes.

niedrigen Feldern steigt die Geschwindigkeit stark an. Fiir sehr hohe Felder ist ei-
ne Sattigung der Geschwindigkeit festzustellen. Im Vergleich zu anderen isotropen
Mehrbandmodellen [58][59] ist aber bei diesen hohen Feldstirken kein Abflachen der
Geschwindigkeit zu erkennen. Dieser Sachverhalt kann damit erklart werden, daB,
im Gegensatz zu anderen Berechnungen [58][59], die Gruppengeschwindigkeit auch
bei hoheren Elektronenenergien nicht abrupt gegen Null strebt.

In Abbildung 3.7(b) wird die Abhéngigkeit der mittleren Elektronenenergie vom
elektrischen Feld gezeigt. Dabei werden die Resultate mit den Berechnungen von
[66] verglichen. Obwohl Abweichungen sogar bei niedrigen Feldstirken augenschein-
lich sind, ist wegen der verschiedenen Streupotentiale und der daraus entstehen-
den Abweichung selbst bei verschiedenen Vollbandmodellen ebenfalls keine exakte
Ubereinstimmung zu finden [52][87]. Die Energie ist bei niedrigen Feldern nahezu
konstant, wihrend bei einem elektrischen Feld der Gréenordnung von 10*V/cm ein
starker Anstieg einsetzt. Bei elektrischen Feldstéirken im Bereich von 10*V/cm bis
10°V/cm ist die Energie iiber den Werten einer Rechnung mit einer Vollbandstruk-
tur. Dieser Unterschied wird, wie bereits erwédhnt, von der Wahl der Streuparameter
fiir die optische Deformationspotentialstreuung verursacht, die sogar bei Vollband-
modellen eine Schwankung der mittleren Elektronenenergie hervorruft [51][87].

Fiir die Elektroneninjektion an der Grenzfliche des Isolators zur Gate-Elektrode ist
die genaue Kenntnis der Hochenergieverteilung der Elektronen sehr wichtig. Bei ei-
ner Vergleichsstudie [87] zeigt sich ganz deutlich, da8 fiir nichtparabolische Einband-
modelle, bei denen die fiir die Streupotentiale akustischer und optischer Phononen
vorgegebene Werte verwendet werden, sehr dhnliche Ergebnisse erhalten werden, so-
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Abbildung 3.8: Vergleich der Verteilungsfunktion von Elektronen eines
isotropen Mehrband-Monte-Carlo-Programms mit ver-
schiedenen Monte-Carlo-Rechnungen mit einer anisotro-
pen Vollbandstruktur.

wohl fiir die mittlere Energie als auch fiir die Verteilungsfunktion. Jedoch sind diese
Modelle, wie schon mehrfach erwdhnt worden ist, nur bis zu Elektronenenergien von
ungefdhr 1.85eV giiltig. Dagegen zeigen sich fiir Vollbandmodelle wie auch fiir nume-
risch angepafite Modelle Abweichungen ab etwa 2eV . Das kann damit erklédrt werden,
daf verschiedene Methoden zur Berechnung der Streuraten als auch der Bandstruk-
tur verwendet werden. In Abbildung 3.8 werden vier verschiedene Vollbandmodelle
mit den Daten des isotropen Mehrbandmodells dargestellt. Die Verteilungsfunktion
in nichtdotiertem Silizium ist fiir ein elektrisches Feld von 300kV/ecm berechnet
worden, wobei Stoflionisation nicht beriicksichtigt wird. Die strichlierte Linie gibt
eine Vollbandberechnung von Fischetti und Laux [66], die strichpunktierte Linie die
Rechnung des ersten Vollbandmodells von Tang und Hess [57], die punktierte Linie
Berechnungen von Yoder et al. [88] und die lange strichlierte Linie enthilt die Ver-
teilungsfunktion eines Vollband-Monte-Carlo-Programmes von Kunikiyo et al. [89].
Die Ergebnisse des isotropen Mehrbandmodells sind mit der durchgezogenen Linie
eingezeichnet.
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Grundsitzlich kann gesagt werden, dafl optischen Phononen den Hochenergietrans-
port von Elektronen sicherlich in einem weit stirkeren Ausmafl modifizieren als
anisotrope Bandstruktureffekte. Untersuchungen, inwieweit die quantenmechanische
Néaherung erster Ordnung fiir optische Streuprozesse beibehalten werden kann oder
aber verbesserte Algorithmen zur Bestimmung dieser Streuwahrscheinlichkeit ver-
wendet werden miissen, werden in [19][22] diskutiert. Dabei wird versucht, eine Her-
leitung, die die Energieabhéngigkeit dieses Potentials, den Einflufl der Bandstruktur
als auch eine eine vollstindige quantentheoretische Behandlung miteinbezieht, an-
zugeben.

3.2 Monte-Carlo-Simulationen in Siliziumdioxid

Siliziumdioxid ist der wichtigste Isolator in der Halbleitertechnologie. Erste Be-
rechnungen, um das Verhalten von Siliziumdioxid als auch das von Alkalihaloge-
niden unter dem Einfluf} eines elektrischen Feldes zumindest qualitativ zu erldutern,
wurden bereits um 1935 durchgefiihrt [90]. Dabei wurde derjenige Streumechanis-
mus, der bei niedrigen Feldstdrken den Elektronentransport kontrolliert, ndmlich
Gitterstreuung aufgrund von polar-optischen Phononen, angegeben. Das Potential
dieses Prozesses wurde aufgrund des ionischen Charakters von Alkalihalogenidbin-
dungen als coulombartig identifiziert. Das kritische Feld in solchen Verbindungen,
das einen Materialzusammenbruch bewirkt, konnte abgeschétzt werden. Im Gegen-
satz dazu wurde ein Zusammenhang zwischen Elektronentransport und Stofionisa-
tion hergeleitet [91]. Weitere Untersuchungen [92] von ionischen Kristallen zeigen,
dafl das kritische elektrische Feld unabhéngig von der Kristallsymmetrie und der
Richtung eine Degradation hervorruft. Inwieweit eine Temperaturabhingigkeit des
Stromtransports und des kritischen Feldes auftritt, wurde in [93] erarbeitet. Dabei
wird auch zum ersten Mal darauf hingewiesen, dafl nichtpolare akustische Phononen
den Transport beeinflussen. Eine Berechnung des Elektronentransports mittels einer
vollstdndigen, nichtperturbativen quantenmechanischen Ableitung mit der Methode
der Pfadintegrale wurde in [94][95] durchgefiihrt, wobei nur polar-optische Phononen
beriicksichtigt wurden.

Auswertungen experimenteller Arbeiten [96][97] zur Untersuchung des Raman-Spek-
trums in Siliziumdioxid lassen die Schlufifolgerung zu, dafl zwei verschiedene Mo-
den longitudinaler polar-optischer Phononen auftreten. Monte-Carlo-Rechnungen
zur Studie des Elektronentransports wurden erstmals in [98][99] getétigt, um das
kritische Feld bei Alkalihalogeniden zu bestimmen. Die Frage, ob nicht doch nicht-
polare Phononen in die Energierelaxationszeit eingehen, wird in [100] aufgeworfen
und dahingehend beantwortet, dafl die Hdufigkeit von Kollisionen deswegen stark
erhoht wird und somit auch das Auftreten von Stoflionisation erst bei hoheren elek-
trischen Feldern einsetzt.
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Die Beweglichkeit von Elektronen in amorphem Siliziumdioxid ist erstmals in [101]
behandelt worden, wobei fiir niedrige Feldstdrken nur polar-optische Phononen ver-
antwortlich sind. Eine qualitative rechnerische Abhandlung des Loéchertransports
findet sich in [102][103] mit Bezugnahme auf [104]. In dieser Arbeit wird der Strom-
transport aufgrund der groflen effektiven Masse von Léchern damit erkldrt, daf
sich die ungeséttigten Elektronenbindungen mit Phononwechselwirkungen sprung-
haft verschieben.

Zur Berechnung des kritischen Feldes wurde ab 1970 die Monte-Carlo-Methode ver-
wendet. Dabei wurde der Materialzusammenbruch ab Feldstidrken gréfler als un-
gefdhr 3MV/em vorausgesagt [105][106][107]. Obwohl Ridley qualitativ eine Ab-
schdtzung der Energieabhingigkeit der nichtpolaren akustischen Phononenwechsel-
wirkung angab und die Behauptung aufstellte, daf trotz des ionischen Charakters
der Bindung in Alkalihalogeniden und Siliziumdioxid dieser Streumechanismus ei-
ne Stabilisierung des Elektronentransport bei hoheren Feldstirken zulassen muf,
wurde erstmals in [108] eine quantitative Auswertung dieses Streuprozesses in I-
VII-Verbindungen durchgefiihrt. Das Resultat dieser Arbeiten hat die starke Ener-
gieabhingigkeit des postulierten Streuprozesses richtig wiedergegeben. Eine analoge
Erweiterung auf Siliziumdioxid von Fischetti [109][110] fiihrte dahingehend zu ei-
ner konsistenten Erklarung des Hochenergietransports in amorphen Quarz, dafl die
freie Weglénge als auch die Energierelaxationszeiten mit den Experimenten iiber-
einstimmen. Die Ableitung eines quantenmechanischen Modells fiir diesen neuen
Streuproze [111] als auch eine Erweiterung auf quantenmechanischen Transport
[110] brachte keine nennenswerten Modifikationen und lief§ die Schlufifolgerung zu,
dafl mit der semiklassischen Monte-Carlo-Rechnungen zahlreiche experimentelle Er-
gebnisse [110][112] richtig erkldrt werden konnen. Im Gegensatz dazu unternahmen
Porod und Ferry [113][114] den Versuch, den Stromtransport im Oxid so zu beschrei-
ben, daf} verschiedene Téler vorhanden seien und eine optische Zwischentalstreuung
die Energie der Elektronen niedrig hélt, um die Stofionisation bei elektrischen Fel-
dern ab 3MV/em zu unterbinden.

Bei Speicherbauteilen wird in der Fertigungstechnologie die Nitridation verbunden
mit der Reoxidation eingesetzt. Dabei werden in speziellen, mehrschichtigen Iso-
latorschichten aus diinnen Oxiden und relativ dicken Nitriden (MNOS, MONOS)
die kondensatordhnlichen Eigenschaften zur Speicherung von Ladung ausgeniitzt.
Wegen dieser zusitzlichen Grenzfliche wird beim Schreib- und Loéschzyklus auf-
grund hoher positiver oder negativer Gate-Spannungen ein weiteres Zentrum aus
sogenannten trapped electrons auf- beziehungsweise abgebaut. Um jedoch die iso-
lierenden Eigenschaften von Siliziumdioxid in MOS-Strukturen zu optimieren, ver-
sucht man mit Aufdampfverfahren die Kristalldefekte in Siliziumdioxid moglichst
gering zu halten. Prozefitechnologien zur Reduktion dieser unerwiinschten Effekte
sind in [115] beschrieben. Experimentelle Messungen an Nitridschichten hingegen
(Si3Ny) sind noch nicht durchgefiihrt worden. Ein Nitrid hat im Gegensatz zu Sili-
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ziumdioxid eine kleinere Energieliicke zwischen Valenz- und Leitfdhigkeitsband von
ungefihr 5eV [116] und somit wird ein verstdrkter Tunnelstrom zu erwarten sein.
Die Dielektrizitdtskonstante ist mit 7.5 dagegen fast doppelt so hoch wie in SiO,
[116]. Bis jetzt sind noch keine Bandstrukturberechnungen oder eine Analyse der
zugrundeliegenden Streuprozesse vorhanden, obwohl man isolierende Eigenschaften
dhnlich wie in Siliziumdioxid vermutet. Transportberechnungen fiir dieses Material
sind ausstdndig.

3.2.1 Bandstruktur in Siliziumdioxid

Im Gegensatz zu Halbleitern unterscheiden sich Isolatoren wegen der groflen Ener-
gieliicke zwischen Valenz- und Leitfahigkeitsband. Im allgemeinen werden auch bei
hohen Temperaturen nur wenig Elektronen im Leitfahigkeitsband anzutreffen sein.
Berechnungen mit der Pseudopotentialmethode [117] und einem sogenannten tight-
binding-Verfahren [118] ergeben eine Energiedifferenz von ungefihr 9eV zwischen
diesen beiden Béndern fiir a-Quarz in einer hexagonalen Struktur. Die Brillouinzo-
ne einer hexagonal flichenzentrierten Struktur ist in Abbildung 3.9 eingezeichnet.
Das direkte Gitter besteht aus drei Silizium- und sechs Sauerstoffatomen [119]. Ab-
bildung 3.10 zeigt die einzelnen Bander in Siliziumdioxid, die mit der Pseudopoten-
tialmethode berechnet worden sind [117]. Der Nullpunkt entspricht dem Maximum
des hochsten Valenzbandes. Das erste Leitfdhigkeitsband erstreckt sich iiber 4eV
und wird somit den Elektronentransport in Siliziumdioxid wesentlich bestimmen.
Die Anisotropie dieses Bandes, das im Mittelpunkt der Brillouinzone lokalisiert ist,
kann als gering angesehen werden [109][110]. Da Siliziumdioxid als Gate-Isolator eine
amorphe Struktur aufweist, wird in [120][121] darauf hingewiesen, daf} die elektroni-
schen Eigenschaften einer a-Quarzstruktur sehr dhnlich sind. Die Zustandsdichte in
Siliziumdioxid weist zwischen 14 und 16eV ein scharfes Minimum auf. In Berechnun-
gen von Titaniumdioxid, das strukturelle und kristallspezifische Ahnlichkeiten mit
Siliziumdioxid hat, ist die Zustandsdichte fiir das Leitfdhigkeitsband eingezeichnet
[122]. Ein Minimum ist dort genau dann festzustellen, wenn innerhalb der Band-
struktur eine Liicke auftritt.

Zur Berechnung der Bandstruktur [123] wird einerseits ein sphéarisch parabolisches,
ein sphérisch nichtparabolisches als auch ein analytisches Vierbandmodell [58] ver-
wendet. In Tabelle 3.2 sind die einzelnen Parameter angegeben. Fiir das nichtpara-
bolische Band betréigt die Nichtparabolizitit o = 0.15eV 1. Die Energierelationen
in Abhéngigkeit des Wellenvektors lauten

n’k?
e(l1+ae) = By fir 0 <k < ke Band 1, (3.38)
m;
h’k?
e = = 5 fiir 0 < k < ke Band 2,3,4. (3.39)
m

i
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Abbildung 3.9: Brillouinzone in Siliziumdioxid fiir eine flichenzentrier-

te hexagonale Gitterstruktur nach Calabrese und Fowler

[119].
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Abbildung 3.10: Bandstruktur in Siliziumdioxid fiir eine flichenzentrierte

hexagonale Gitterstruktur nach Berechnungen von Che-
likowsky und Schliiter [117].
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‘ Band ‘ m* [my] ‘ €min [€V] ‘ €maz |€V] ‘ kmaz [nm ! ‘

1 0.50 0.00 5.52 11.54
2 1.34 5.52 9.31 11.54
3 1.05 7.00 9.00 7.42
4 1.05 9.00 11.00 7.42

Tabelle 3.2: Bandparameter fiir das Vierbandmodell.

Das Vierbandmodell und die dazugehérige Zustandsdichte ist in Abbildung 3.11
dargestellt und mit einem parabolischen und nichtparabolischen Einbandmodell ver-
glichen. Mit der Wahl des ersten Bandes ist das zweite eindeutig festgelegt [58]. Die
Wahl des dritten und vierten Bandes erfolgt mit einer numerischen Approximation
der einzelnen Bénder der vollen Bandstruktur, wobei die Tatsache beriicksichtigt
wird, dafl bei 7eV ein Minimum auftritt. Fiir das dritte und vierte Band sind einfache
Berechnungen zur Reproduktion der tatsdchliche Zustandsdichte ausgefiihrt worden.

Experimentelle Arbeiten [124][125], bei denen die Streurate extrahiert worden ist,
lassen Riickschliisse auf die Zustandsdichte zu. Ein Minimum der Streurate wird zwi-
schen 6eV und 9eV festgestellt. Ein zweites Maximum ist erst bei sehr hohen Ener-
gien (> 10eV) angegeben®. Dieses Maximum kann fiir elektrische Feldstérken unter
10MV /em vernachlissigt werden. In [124] liegt das Hauptaugenmerk auf Elektronen
mit Energien von mehr als 10eV. Es wird ein tief inelastischer Streuprozefl postu-
liert, der bei Elektronen fiir einen Energieverlust von ungefdhr 2.5eV verantwortlich
ist. Als Erklarung fiir diesen Prozel wird Elektron-Elektronwechselwirkung vorge-
schlagen. Eine detaillierte Untersuchung dieses Streumechanismus’ ist aussténdig.

11 T T T 40 T T T
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— — four-band model
825 < 30F -
>
—_ )
z ©
2 5
gs 55 Q 20F -
g =
[}
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<
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Abbildung 3.11: Die linke Abbildung stellt die verwendete Bandstruk-
tur fiir Siliziumdioxid, die rechte die Zustandsdichte der
verwendeten Bandstrukturen dar.

®Das dritte und vierte Band sind somit unterschitzt worden. Die Berechnung der Bandstruktur
des Leitfihigkeitsbandes in Abbildung 3.10 ist auf 9eV ab dem Leitfihigkeitsband beschrinkt.
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3.2.2 Streuprozesse in Siliziumdioxid

Fiir die Evaluierung der makroskopischen Gréflen werden nur Wechselwirkungen mit
dem Gitter betrachtet. Materialverunreinigungen, welche zweifellos bei der Degrada-
tion wichtig sind, werden aufgrund nicht bekannter 6rtlicher Verteilungen oder aber
wegen der mangelnden Kenntnis der zugrunde liegenden physikalischen Prozesse ver-
nachléssigt. Deren Einflul auf die mittlere Teilchenenergie und Driftgeschwindigkeit
wird jedoch als sehr gering angenommen [110].

Zu diesen Streuprozessen zihlen Elektroneneinfang und -freisetzung, Verunreinigung
durch Wasserstoff und anderer Metalle der ersten Hauptgruppe sowie ungeséttigte
Bindungen aufgrund von Gitterdeformationen. Fiir diese Wechselwirkungen, wie
oben erwdhnt, ist zumindest eine genauere Kenntnis des mikroskopischen Vorgangs
erforderlich. Ebenso wird das Auftreten von Stoflionisation bei Elektronenenergien
ab ungefihr 9eV nicht berticksichtigt [109][110][126].

Polar-optische Streuung

Da die chemische Bindung von Silizium und Sauerstoff einen starken ionischen Cha-
rakter aufweist, ist eine Wechselwirkung der Elektronen mit der oszillierenden elek-
trischen Dipolverteilung der Gitterionen in Siliziumdioxid derjenige Mechanismus,
der bei niedrigen Feldstédrken fiir den hohen Energieverlust der Elektronen verant-
wortlich ist.

Die Wechselwirkung hat aufgrund des ionischen Charakters von Silizium und Sau-
erstoffbindungen ein coulombartiges Potential. Die Streuwahrscheinlichkeit [44][90]
kann als
2me? (1 1 1 1
Sty =2 (L1 (N(q) o4 —) 5(e(k) — e(K') + hwro).  (3.40)
¢ \e. & 22
fiir Absorption (+) und Emission (—) geschrieben werden. Die Besetzungszahl N(q)
fiir polar longitudinale optische (LO) Phononen ist gleich
1

exp (Z‘;—gg) —1

N(q) = (3.41)
Dabei ist wrpo die Kreisfrequenz der Phononen und €. und €. reprisentieren die
statische und die optische Dielektrizitdtskonstante. Integration iiber alle erlaubten
Zustinde k' ergibt die totale Streurate fiir ein nichtparabolisches Band®

2 1 1 1 1\ 1+ 2a€ a4
Ae) = o wwl/‘z <_— - —_> (N(q) to* _> e log 1t 7/—,- (3.42)
4y/2m* €< € 2 2 VY VY F VY

6Wenn ein parabolisches Band verwendet wird, dann kann fiir die Bandformfunktion die Energie
eingesetzt werden. Fiir das Vierbandmodell muf} zusétzlich noch die Energiedifferenz zwischen den
einzelnen Bindern miteinbezogen werden.
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Dabei stellt v die energieabhéngige Bandformfunktion dar und die Energiebilanz ist
durch

€ =€+ hwro (3.43)
gegeben. Die Dispersionsrelation fiir longitudinale Phononen wird als konstant an-
genommen.

Dieser Mechanismus bevorzugt kleine Streuwinkel, und der polare Ablenkungswin-
kel kann numerisch mit der statistischen Verteilungsfunktion des Streuwinkels P(9)
ermittelt werden,

(V7Y + aee' cos0)?
PA) = . 44
(9) Ay 9V cost sin 6df (3.44)

Der azimutale Winkel ist isotrop verteilt. Aufgrund von Symmetrieiiberlegungen
sind transversale Moden sehr viel schwécher als die longitudinalen [110].

Nichtpolare akustische Streuung

Bei niedrigen Energien tritt fiir Elektronen Streuung aufgrund von akustische Pho-
nonen auf. Dabei kann fiir niedrige Energien die fiir Silizium beschriebene Ndherung
der Deformationspotentialstreuung verwendet werden. Wenn aber der Wellenvektor
die Halfte des maximal erlaubten Wellenvektors im reziproken Gitter {iberschrei-
tet, dann sind Umklappprozesse moglich [74][108][109]. Dabei erfolgt ein grofier Im-
pulsiibertrag auf das Gitter. Im Gegensatz zu den polar-optischen Phononen wird
eine Streuung um grofle Winkel eintreten. Da in amorphem Siliziumdioxid keine
Kristallstruktur vorliegt, kann dieser Streuprozefl als isotrop angesehen werden.

Der Ubergang eines Elektrons im Kristall mit dem Zustand |k, c) in |K’,¢') kann in
erster Ndherung als

h

K, ¢ |Hs|k, o) =
(k' ' [Hs|k, ¢ 27

|S(a)f* (3.45)

angeschrieben werden. Im Grenzfall groler Phononenimpulse kann der Faktor S(q)
mit einem differentiellen Wirkungsquerschnitt o(q) angeschrieben werden, der mit
dem Formfaktor des Kristallgitters in Zusammenhang gebracht werden kann, und
in Relation mit dem kristallimpulsabhéngigen Faktor S,(q) gilt [108],

B ThtN2g?

1S(a)|* ——0(q). (3.46)

m

In dieser Gleichung ist N die atomare Dichte von Siliziumdioxid. Ferner wird die
Dispersionsrelation mit

w(q) = wpz = VsqBz (3.47)
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mit der Schallgeschwindigkeit vy angendhert, wobei ¢gz den Phononenimpuls des
Randes der Brillouinzone darstellt. Eine weitere Vereinfachung ergibt sich, wenn
statt der Dichte nun der Quotient aus Masse des schwersten Konstituenten der Ein-
heitszelle M- des Molekiils und der Volumens der Kristallzone verwendet wird”. Eine
Abhingigkeit des Wirkungsquerschnitts vom Phononenimpuls wird vernachléssigt
und daher als konstant angenommen, o = o(q). Die Energie nach der Kollision
berechnet sich wie folgt,

e =€ + hvyqpz. (3.48)

Beriicksichtigt man alle drei Aste des akustischen Phononenspektrums, dann erhlt
man fiir die totale Streurate mit der Bandformfunktion yg; an der Stelle des Im-
pulses an der Bandkante ¢qgz

83 N30 1 1 0 3/
Ae) = 7<N +—i—) 1+ 2a¢ <—> , 3.49
© = ol (N4 g ) (4200 (L (3.49)
|

(3.50)

exp (Z‘;—gf) ~1
In der obigen Gleichung tritt eine sehr starke Energieabhéngigkeit der Streurate
auf. Inwieweit die Approximation, dafl der Wirkungsquerschnitt konstant ist, den
tatsdchlichen Sachverhalt richtig wiedergibt, kann nicht beantwortet werden. In der
Arbeit von Arnold et al. [49] wird dieses Problem angeschnitten. Da sich aber bei
16cherdhnlichen Béndern die Streurate mit ansteigender Elektronenenergie vermin-
dert, ist es nicht moglich, die richtige Impulsabhéngigkeit anzugeben.

Nichtpolare optische Streuung

Die nichtpolare optische Streuung erméglicht Uberginge zwischen den einzelnen
Bandern. Jedoch wird bei dieser Streuung der impulsabhingige Faktor S(q) als
konstant angenommen. Deswegen hat diese Art von Wechselwirkung nur eine unter-
geordnete Bedeutung in Siliziumdioxid. Die mathematische Behandlung ist dieselbe
wie Kapitel 3.1.2.

Eine andere Erkldrung des Elektronentransports in Siliziumdioxid ist von Porod und
Ferry [113][114] vorgeschlagen worden. Dabei werden &hnlich wie bei Galliumarsenid
verschiedene Téler im Leitfadhigkeitsband angenommen. Optische Zwischentalstreu-
ung wird dabei herangezogen, um ein unbegrenztes Anwachsen der Elektronenener-
gie bei hohen elektrischen Feldstdrken zu verhindern. Jedoch ist, wenn man die
Bandstruktur von Abbildung 3.10 betrachtet, nur eine schwache Anisotropie festzu-
stellen. Weiters gibt es in einem Energiebereich von ungefdhr 5eV ab der Untergrenze
des Leitfahigkeitsbandes keine Anzeichen fiir Satellitentéler.

"In der Arbeit von Sparks et al. [108] wird stattdessen die atomare Masse des Molekiils
verwendet.
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3.2.3 Ergebnisse der Monte-Carlo-Simulation fiir
Siliziumdioxid

Bei niedrigen Feldstidrken und daher kleinen Elektronenenergien wird aufgrund der
starken ionischen Bindung in Siliziumdioxid von polar-optischen Phononen ein star-
ker dissipativer Mechanismus in Gang gesetzt, sodaf} freie Elektronen die Energie
des Feldes an das Gitter abgeben. Zwei Moden [97] tragen zu einer Stabilisierung
des Ladungstransports bei. Dabei absorbiert das Gitter entweder eine Energie von
ero, = 0.143eV oder aber im zweiten Schwingungsmodus €z, = 0.063eV. Falls
jedoch die Geschwindigkeit der Ladungstrager aufgrund hoherer Felder weiterhin
ansteigt, kann das Gitter der Bewegung der Elektronen nicht ldnger folgen. Die Ra-
te, mit welcher die Elektronen nun das Gitter polarisieren, nimmt ab. Elektronen
nehmen also ab einem elektrischen Feld von ungefihr 2MV/em mehr Energie auf,
als sie an das Gitter abgeben konnen.

Alle Experimente zur Messung der Elektronenenergie bei hohen Feldstéirken zeigen
aber, daf3 die mittlere Elektronenenergie wesentlich héher als die Energie der polaren,
longitudinalen optischen Phononen ist. Ein zweiter wichtiger Streuproze3 muf} also
stattfinden [74]{108][110]. Akustische Phononen sind bereits fiir den Hochenergie-
transport von Alkalihalogeniden vorgeschlagen worden. Da Stofionisation aufgrund
der Differenz zwischen Valenz- und Leitfdhigkeitsband erst bei sehr hohen Energien
einsetzt, stabilisiert diese Wechselwirkung der Elektronen mit dem Gitter die Ener-
gieverteilung und verhindert einen dielektrischen Zusammenbruch (polar runaway).
In Abbildung 3.12 sind die Streuraten des Vierbandmodells mit einem paraboli-
schen als auch einem nichtparabolischen Einbandmodell verglichen. Im niedrigen
Energiebereich ist die Streurate fast ausschliefilich aus der Streurate der beiden
polar-optischen Moden zusammengesetzt.

| E[MV/cm] | band 1 [%] | band 2 [%] | band 3 [%] | band 4 [%] |

1 100.000 0.000 0.000 0.000
2 100.000 0.000 0.000 0.000
3 99.995 0.005 0.000 0.000
4 99.982 0.108 0.000 0.000
5 99.219 0.780 0.001 0.000
6 97.233 2.759 0.006 0.002
7 92.777 6.200 0.018 0.005
8 89.133 10.810 0.040 0.017
9 84.188 15.716 0.070 0.026
10 79.132 20.717 0.106 0.045

Tabelle 3.3: Besetzung der einzelnen Bénder des Vierbandmodells.
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Abbildung 3.12: Berechnete Streurate in Siliziumdioxid fiir verschiedene
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Abbildung 3.13: Partielle, berechnete Streurate in Siliziumdioxid fiir das
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Akustische Deformationspotentialstreuung kann nahezu vernachléssigt werden. Auf-
grund der starken Energieabhingigkeit der nichtpolaren akustischen Phononenstreu-
ung (U-Prozesse) steigt die Streuwahrscheinlichkeit sehr stark an. Fiir ein nichtpara-
bolisches Band erkennt man deutlich im Gegensatz zu einem parabolischen Band die
Tendenz zu starkem Anwachsen. Beim Vierbandmodell nimmt die Streurate wegen
des l6cherdhnlichen zweiten Bandes wieder ab. Die einzelnen Beitrige der Prozesse
sind ebenfalls in Abbildung 3.13 eingezeichnet. Ab einer Energie von 3eV wird die
totale Streurate von den akustischen Phononen dominiert. Die Unstetigkeiten an den
Spitzen sind aufgrund der Einschrénkung auf Innertalstreuung bedingt. Nichtpolare
optische Phononen sind nahezu unbedeutend und tragen nur zur Zwischentalstreu-
ung und somit zur Besetzung der hoheren Bénder bei.

Das akustische Deformationspotential ist fiir die Normal- und Umklappprozesse
gleich 3.0eV [110] bei nichtparabolischem Band und 5.0eV bei einem parabolischen
Band. Zwischen 2.76eV, also der Hélfte des ersten Bandes, und 4eV ist die Streurate
linear interpoliert [109]. Fiir die polar-optischen Phononen wird jeweils die effektive
Elektronenmasse verwendet, im dritten und vierten Band ist dieser Prozefl unter-
driickt. Die optische Zwischentalstreuung hat ein Potential (D;K) von 5 x 10%¢V/cm
[107]. In Tabelle 3.3 ist die Besetzung der einzelnen Binder gegeben. Bis zu einer
Feldstédrke von ungefihr 7MV/em wird der Transport fast ausschlielich vom ersten
Band bestimmt, erst danach trdgt das zweite Band zum Elektronentransport bei.
Das dritte und vierte Band haben bei allen Feldstdrken nur einen geringen Ein-
flul und konnen bis zu elektrischen Feldern von ungefihr 10MV/em vernachlissigt
werden. Jedoch ist zu beriicksichtigen, dafl mit einer héheren optischen Deforma-
tionspotentialstreuung auch die Besetzung der hoheren Binder zunimmt. Fiir An-
wendungen im Transistorbereich, bei denen maximal Feldstdrken bis zu 7TMV/cm
auftreten, ist es ausreichend, ein einzelnes nichtparabolisches Band zu verwenden.

Zur Bestimmung der mittleren Geschwindigkeit und der Energie sind drei verschie-
dene experimentelle Mefimethoden verwendet worden. Das sogenannte Elektrolumi-
niszenzverfahren ermoglicht eine indirekte Bestimmung der mittleren Elektronen-
energie an der Grenzflache Siliziumdioxid-Metallelektrode. Die Elektronen verursa-
chen eine Plasmonemission im Metall und die Kopplung von Photonen und Plas-
monen bedingt eine verstirkte Luminiszenz. Dieses Photonenspektrum wiederum
148t Riickschliisse auf die Energie zu, die die Elektronen bei Eintritt in die Gate-
Elektrode haben [121]. Die zweite experimentelle Technik, die Ladungstrégersepara-
tion [127], erlaubt eine indirekte Messung der Elektronenenergie, die bei hohen elek-
trischen Feldstédrken von der Gate-Elektrode ins Silizium beschleunigt werden. Da
diese Ladungstriager im Siliziumsubstrat sehr hohe Energien aufweisen, werden dort
verstiarkt Elektron-Lochpaare erzeugt. Locher und Elektronen kénnen unabhéngig
voneinander gezihlt werden, indem man den Source- und/oder Drainstrom eines
MOS-Transistors mifit. Je heifler die Elektronen sind, desto mehr Paare werden
generiert. Wenn nun das Verhéltnis der Ladungstriger bestimmt wird, kann diejeni-
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Abbildung 3.15: Mittlere Energie der Elektronen in Siliziumdioxid
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ge mittlere Elektronenenergie ermittelt werden, die die Elektronen beim Verlassen
des Oxids haben. Bei der Vakuumemission kann direkt auf die mittlere Energie als
auch auf die Energieverteilung der Elektronen geschlossen werden. Dabei werden die
Elektronen vom Substrat injiziert, gelangen zur Gate-Elektrode und werden in einer
Vakuumkammer analysiert [128].

In Abbildung 3.14 ist die Driftgeschwindigkeit als Funktion des elektrischen Fel-
des bei Raumtemperatur dargestellt. Die experimentellen Daten sind dem Vakuum-
emissionsverfahren entnommen [110]. Die Geschwindigkeit wachst solange an, bis
die nichtpolaren akustischen Phononen, die eine Streuung um grofle Winkel bevor-
zugen, eine starke Umverteilung der Impulskomponenten gewé&hrleisten. Vergleich
der verschiedenen theoretischen Berechnungen ergibt, dafl die beiden parabolischen
Einbandmodelle eine Abweichung aufweisen, die auf die effektive Masse in Silizium-
dioxid zuriickzufiihren ist. Obwohl in [110] die Tatsache bekannt ist, da§ die ef-
fektive Masse 0.5m des ersten Leitfdhigkeitsbandes in Siliziumdioxid betrigt, wird
diese gleich der Elektronenmasse angenommen. Aufgrund von quantenmechanischen
Korrekturen der Streurate zeigt sich eine konstante Driftgeschwindigkeit bei hohen
Feldern. Das nichtparabolische und das Vierbandmodell ergeben niedrigere mittlere
Geschwindigkeiten bei schwachen Feldstdrken und liegen ndher bei den experimen-
tellen Daten. Aufgrund der stark ansteigenden Streurate eines nichtparabolischen
Bandes flacht die Geschwindigkeit bei E = 7MV/em nicht ab. Die Elektronen-
beweglichkeit hat bei niedrigen Feldstirken den von Hughes [102] vorhergesagten
Wert von 25¢cm?/V's und fillt danach in exponentieller Darstellung nahezu linear
ab. In Abbildung 3.15 ist die Elektronenenergie eingezeichnet und mit experimentel-
len Messungen verglichen. Die Ubereinstimmung mit den Daten des Vakuumemis-
sionsexperiments ist fiir ein Feld zwischen 3.5MV/cm und 8 MV /em ausgezeichnet.
Ebenso sind Energiewerte des Ladungstrigerseparationsexperiments in einem Be-
reich von 5MV/em bis 10MV/ecm nahezu identisch. Das spéte Ansteigen der Ener-
giedaten wird in [127] wegen eines eingeschrinkten Mefibereichs erklirt. Die Daten,
die mit dem &ltesten Verfahren, der Elektroluminiszenz, ermittelt worden sind, lie-
gen unter den theoretischen Berechnungen. Bei den Simulationen ist das Anwachsen
der Elektronenenergie bei verschiedenen Feldstirken festzustellen. Eine Erklarung
hierfiir liefert die unterschiedliche effektive Masse. Mit einem parabolischen Ein-
bandmodell und einer effektiven Masse von m* = 0.5m, kann eine Stabilisierung
der Energie nur dann erreicht werden, falls der Faktor S, im Gegensatz zu einem
nichtparabolischen Band von 3.0eV auf 5.0eV erh6ht wird.

Die Thermalisierungsldnge wird als diejenige Liange definiert, die ein Elektron be-
notigt, um seine Durchschnittsenergie anzunehmen. Diese Lénge ist sowohl von der
Feldstérke als auch der injizierten Elektronenenergie abhingig. Bei niedrigen Injek-
tionsenergien schwankt dieser Bereich zwischen 16nm fiir niedrige Feldstédrken und
12nm fiir hohe Feldstidrken. Die linke Abbildung 3.16 gibt diesen Sachverhalt fiir
eine Injektionsenergie €;,; = 0.1eV fiir verschiedene elektrische Felder wieder. Wird
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Abbildung 3.18: Temperaturabhingigkeit der Energie in Siliziumdioxid.
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Abbildung 3.19: Prozentuelle Abweichung der Energie von der
Referenztemperatur 7' = 300K.
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Abbildung 3.21: Prozentuelle Abweichung der Driftgeschwindigkeit von
der Referenztemperatur 7' = 300K.



Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Dissertation ist an der TU Wien Bibliothek verfligbar.

The approved original version of this doctoral thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

[ 3ibliothek,
Your knowledge hub

3.2. Monte-Carlo-Simulationen in Siliziumdioxid 61

nun ein Elektron mit 2eV injiziert, so verringert sich die Thermalisierungslédnge. Bei
hohen Feldern hat das Elektron bereits nach 8nm die Durchschnittsenergie angenom-
men. Vermindert man das Feld, wird diese Linge auf ungefdhr 12nm anwachsen.

Eine Untersuchung der Temperaturabhéngigkeit ist in den Abbildungen 3.17, 3.18
und 3.20 gegeben. Die totale Streurate der longitudinalen polar-optischen Phononen
ist im Vergleich mit den akustischen Phononen bei héherer Energie gering. Dabei
ist die Streurate nur fiir den interessanten Energiebereich bis 6eV eingezeichnet.
Die Energie, in Abbildung 3.18 festgehalten, hat bei niedrigen Feldstirken eine um-
so hohere Energie, je hoher die Temperatur ist. Bei niedrigen Feldern {iberwiegt
die thermische Energie, zusidtzlich nehmen noch die polar-optischen Phononen viel
Energie auf. Steigt nun das elektrische Feld, so wird ein Elektron bei niedriger Kri-
stalltemperatur eine hohere Energie aufweisen, da die Streuraten geringer sind. Die
maximale prozentuelle Abweichung ergibt sich knapp vor dem Einsetzen der akusti-
schen Phononenstreuung (Abbildung 3.19). Bei weiterem Anwachsen der Feldstérke
wird also aufgrund der hoheren Streurate bei groflerer Temperatur eine niedrigere
Energie zu erwarten sein. Die Geschwindigkeit hat fiir niedrige Energie immer einen
kleineren Wert. Es zeigt sich, dafl die relative Abweichung bei geringen elektrischen
Feldstirken am grofiten ist (Abbildung 3.21), da die thermische Energie den Haupt-
beitrag liefert und somit auch die mittlere Geschwindigkeit unkorreliert ist.

Die Driftgeschwindigkeit kann durch eine analytische Formel angeschrieben werden.
Man unterteilt die Driftgeschwindigkeit als Funktion des elektrischen Feldes in drei
Unterbereiche fiir niedrige, mittlere und hohe Feldstidrken. Die Geschwindigkeit wird
dann mit den einzelnen Geschwindigkeitsbeitriagen wie folgt

- o : : 3.51
v(E)t oy E)t+U2(E)t+v3(E)t (3.51)
n(B) = p'E (3.52)
w(B) = pp(E+ B) (3.53)
wB) = 0F (3.54)

angesetzt. Die einzelnen freien Parameter sind dabei in der folgenden Tabelle auf-
gelistet:

,u(()l) = 25.0 em?/V's  Beweglichkeit bei niedriger Feldstiirke
P = 74 em?/V's  Beweglichkeit bei mittlerer Feldstéirke
t = 10.0 exponentieller Gewichtsfaktor
E, = 12 MV /em  Abszissenschnittpunkt des zweiten Bereichs
Es = 206 MV /em  Stiitzstelle fiir den dritten Bereich
vs = 5.63x107 cm/s doppelte Maximalgeschwindigkeit

Die beiden Konstanten ,u((,l) und /,LE)Q) konnen als die jeweiligen Beweglichkeiten im
Intervall kleiner und mittlerer Felder aufgefafit werden. Die einzelnen Bereiche ent-
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Abbildung 3.22: Die simulierte Driftgeschwindigkeit ist mit schwarzen
Kreisen eingezeichnet und mit den interpolierten Daten
(durchgezogene Linie) bei einer Temperatur 7' = 300K
verglichen. Die Beweglichkeit (schwarze Quadrate) ist
ebenfalls dargestellt und mit den interpolierten Werten
verglichen.

sprechen immer einem dominanten Streuprozef. Im ersten Intervall sind die polar-
optischen Phononen mit einer Energie von 0.063eV bedeutend, im zweiten kommt
der erste Schwingungsmodus hinzu, widhrend im dritten der Elektronentransport
hauptsichlich von den akustischen Phononen bestimmt wird. Der dritte Parame-
ter t ist ein exponentieller Gewichtsfaktor. Der negative Schnittpunkt der linearen
Funktion ]J,[[]?} (E + E;) im zweiten Bereich mit der Abszisse wird mit F, darge-
stellt. Der dritte Bereich wird mit einer Curie-Weiss’schen Funktion angenihert.
Dabei entspricht F3 einem Normierungspunkt und v; nahezu der doppelten Ma-
ximalgeschwindigkeit. Die Beweglichkeit ist als Quotient von Geschwindigkeit und
dem elektrischen Feld,
v(E)

u(B) = = (3.55)

gegeben. In Abbildung 3.22 sind die theoretisch ermittelten Werte mit der oben
angefiihrten Formel angepafit. Fiir sehr kleine Feldstiarken muf} aber Materialver-
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unreinigung durch Wasserstoff oder Gitterfehler und Versetzungen, die sicherlich
einen Grenzwert in der Nullfeldbeweglichkeit zur Folge haben werden, gesondert
beriicksichtigt werden. Fiir niedrige elektrische Felder ist eine Beweglichkeit von
25cm? /V s gemessen worden [101].

Die Abhéngigkeit von der Temperatur kann nun in der Nullfeldbeweglichkeit u((,l),
der Beweglichkeit bei mittleren Feldstirken ,u((,z) und dem Parameter fiir den Bereich

hoher Felder vz als Funktion des Verhiltnisses T'/T; eingefiihrt werden,

2

T T

p) = 302+1.35 (ﬁ) — 6.7 (ﬁ) (3.56)
@) T T\?

p = 7.88+0.30 (ﬁ,) —0.82 <ﬁ> (3.57)

U3

T T\?
5.98 x 10" — 0.38 x 107 (—) +0.045 x 107 (—) : (3.58)
Ty To

wobei Ty = 300K als Referenztemperatur gewahlt wird. Die Beweglichkeiten ut()l)
und 4 sind in [em?/V s] gegeben, die Geschwindigkeit v3 in [em/s]. Der Giiltig-

keitsbereich der Temperatur erstreckt sich von 77K bis 400K.

3.2.4 Diskussion und Ergebnisse neuerer Experimente

In diesem Abschnitt sollen zuerst die wichtigsten Annahmen in bezug auf Band-
struktur, Parameter der Streuraten, EinfluB von quantenmechanischen Korrektu-
ren der Streuraten und der Gegensatz von amorphem und kristallinem Siliziumdi-
oxid besprochen werden. Danach wird der Einflufl von Verunreinigungen und deren
Auswirkung auf den Elektronentransport diskutiert. Ansitze zur Modellierung des
Lochertransports, soweit sie in der Literatur gegeben sind, werden erldutert und qua-
litativ abgeschétzt. Aufgrund von experimentellen Messungen soll die Abhingigkeit
der Elektronenenergie als Funktion des Materials der Gate-Elektrode und der Dicke
der Oxidschicht untersucht werden. AbschlieBend werden die experimentellen Da-
ten neuerer Messungen und deren Auswirkung auf den Elektronentransport bei sehr
hohen elektrischen Feldern besprochen.

Bandstrukturberechnungen in a-Quarz [117] zeigen deutlich, dafl das erste Leitfihig-
keitsband in Siliziumdioxid entscheidenden Einflufl auf den Elektronentransport hat.
Die effektive Masse dieses Bandes wird mit ungefdhr 0.5mq [129] angegeben. Ebenso
zeigt die Silizium-Sauerstoff-Bindung teils kovalenten und teils ionischen Charak-
ter. Der Bindungswinkel wird mit 144° angegeben. Bandstrukturberechnungen als
auch experimentelle Messungen bestédtigen eindeutig, dafl die Zustandsdichte zwi-
schen 6 und 9eV ein Minimum aufweist. Damit kann auch die fallende Tendenz
der Streuraten ab 5.52eV erklart werden. Zur Berechnung der Zustandsdichte bei
hoheren Energien gibt es widerspriichliche Aussagen. Es wird zwar stets betont, daf§
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ein weiteres Maximum vorhanden sein muf}, jedoch sowohl die Grofle als auch der
Energiewert unterscheiden sich quantitativ in der Literatur stark. Ferner muf} bei
kleinen Feldern der Elektronentransport von lokalisierten Zustinden in amorphen
Strukturen beriicksichtigt werden. Dies kann aber nicht im Rahmen einer Monte-
Carlo-Rechnung erfolgen, da dabei freie Elektronen vorausgesetzt werden. Es wird
jedoch in [129] darauf hingewiesen, daf diese lokalisierten Elektronenzusténde nur in
einem sehr geringen Ausmafl zu einer Modifikation der physikalischen Observablen
bei makroskopischer Betrachtung beitragen und vielfach von Verunreinigungen iiber-
lagert sind. Weiters wird die Behauptung aufgestellt, dal amorphes Siliziumdioxid
im wesentlichen die Bandstruktur von a-Quarz hat [110][129].

Bei den Streuraten der longitudinalen optischen Phononen wird eine Erhéhung der
effektiven Masse aufgrund der Polaronbildung erwartet, wobei man annimmt, daf
das Elektron, das im Potential der néchsten Gitterriimpfe gestreut wird, zusétzlich
die Polarisation des gesamten Gitters mit sich fiihrt [110][130],

*

m

my = ) (3.59)

Dadurch wird die Streurate reduziert [90][110][130], wobei § mit stérungstheore-
tischen Korrekturen zweiter Ordnung bestimmt werden kann und ungefihr gleich
1.35 ist. In [110] wird gezeigt, dafl diese Erweiterung vernachlissigt werden kann.
Zur Berechnung der Streurate von nichtpolaren akustischen Phononen ist die genaue
Kenntnis der Lage der Atome in amorphem Siliziumdioxid wichtig. In allen Arbeiten,
die diesen Streumechanismus behandeln, wird aber nicht ndher darauf eingegangen,
stattdessen wird dieser Prozef als isotrop angesehen. Da auch die Stirke der Wech-
selwirkung unbekannt ist, sollte bei mittleren Energien die Streurate aufgrund der
Nichtparabolizitit festgelegt sein und konsequenterweise die Streuraten starker be-
einflussen als quantenmechanische Korrekturen, die die Ubergangswahrscheinlichkeit
modifizieren. Da jedoch mit dem zweiten Band in Siliziumdioxid eine Abnahme der
Streuraten festgestellt werden kann, ist die Aussage zuléssig, dafl die Bandstruktur
fiir den Elektronentransport sicherlich von groflerer Bedeutung ist. Zusétzlich ist
die Energieabhingigkeit der Ubergangswahrscheinlichkeit mit der Annahme eines
impulsunabhingigen Wirkungsquerschnitts [108][109][110] in Gleichung 3.45 schwer
unterschitzt. Damit konnte ebenfalls eine Reduktion der totalen Streurate verbun-
den sein.

Obwohl schon erwdhnt worden ist, dafl Verunreinigungen zur Bestimmung der mitt-
leren Teilchenenergie vernachlédssigt werden koénnen, trifft dies nicht zu, wenn man
Degradationsprozesse analysiert. Einerseits erhoht eine hohe Wasserstoffkonzentra-
tion die Bildungsrate von sogenannten bulk traps, die wiederum Grenzflichenla-
dungen am Ubergang des Oxids zum Substratmaterial erzeugen, andererseits kann
wegen des Transports eines ionisierten Wasserstoffatoms die Ausbreitung von un-
gesdttigten Bindungen in Verbindung mit der damit verbundenen Freisetzung von
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Abbildung 3.23: Zustandsdichte bei amorphen Siliziumdioxid. Zwischen
der Valenzband- und Leitfihigkeitskante sind nur loka-
lisierte Zustdnde moglich (Abbildung a). Der Locher-
transport ist wegen der groflen effektiven Masse der
Locher ebenfalls stark lokalisiert. Abbildung (b) zeigt
die verschiedenen Moglichkeiten, wie sich die Bindung
verschiebt.

Elektronen und Léchern im Oxid verstdarkt werden. Diese Zerstérung von Bindun-
gen zwischen Silizium und Sauerstoff fiihrt dann zur Auflésung der mikroskopischen
Struktur der Oxidschicht und resultiert in weiterer Folge in einem Ansteigen des
Gate-Stromes. Andere Verunreinigungen, jedoch in geringerem Ausmaf, sind Me-
talle der ersten Hauptgruppe, die aber die gleichen Auswirkungen haben. Sicherlich
ist in MOS-Strukturen auch die Bildung von sogenannten interface traps fiir eine
Anderung der Potentialverteilung verantwortlich. Aufgrund der Grenzschicht muf
man annehmen, daf} sich ungeséttigte Bindungen sowohl im Silizium als auch im
Oxid befinden. Diese konnen einerseits aufgrund von Kollisionen mit Elektronen
des Substrats freigesetzt werden oder aber Elektronen in einen gebunden Zustand
iiberfithren. Lebensdauer, Wirkungsquerschnitte und Bilanzgleichungen wie auch
die Klassifikation solcher Einfangmechanismen fiir Elektronen (“schnell”, “lang-
sam”, “shallow”) sind Gegenstand experimenteller und theoretischer Untersuchun-
gen [16][131][132][133][134][135][136][137].

Im Gegensatz zu Elektronen kénnen die Locher in den Valenzbédndern nicht als
frei aufgefalt werden. Diese Elektronen sind stark lokalisiert. Im allgemeinen wird
bei amorphem Siliziumdioxid die Zustandsdichte nicht exakt den Wert Null an den
Bandkanten annehmen, sondern dariiber hinausreichen. Diese Zustdnde sind eben-
falls lokalisiert. Der Lochertransport erfolgt nun aufgrund der Verschiebung der ein-
zelnen ungesittigten Elektronenbindungen. Dabei unterscheidet man thermionische
Verschiebungen als auch phononeninduzierte Prozesse. Der Unterschied dieser bei-
den Mechanismen ist in Abbildung 3.23 erldutert. Dieser Transportvorgang kann
nun thermisch angeregt werden, indem die Barriere iiberwunden wird, oder auf-
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grund einer Gitterwechselwirkung des Elektrons eine tunneldhnliche Verschiebung
des lokalisierten Zustands bewirken. Die Wahrscheinlichkeit dieses Prozesses [16]
kann bei Raumtemperatur als

E
P ~ exp — (3.60)

ke
ermittelt werden, wobei E, diejenige Energiebarriere darstellt, die iiberwunden wer-
den mufl. Diese kann theoretisch bestimmt werden. Damit kann fiir die Beweglichkeit

e
N ——a
kgT

" ’p (3.61)
abgeleitet werden, mit a als der sogenannten Hopping-Distanz. Bei niedrigen Tempe-
raturen (T' < 200K’) wird ein schwicherer Anstieg als das 1/T-Verhalten beobachtet
[16][102]. Eine physikalische Behandlung dieses Transportphdnomens findet sich in
[104][129].

Im stationdren Fall ist in Siliziumdioxid keine Abhéngigkeit der Ladungstragerener-
gie von der Dicke des Oxids gegeben [138][139]{140][141]. Auch das Material der
Gate-Elektrode verdndert die mittlere Energie oder die Driftgeschwindigkeit nicht.
Experimente zur Untersuchung der Elektronenenergie in der Grofle der Energie-
differenz zwischen Valenz- und Leitfdhigkeitsband ergeben, daf3 die besprochenen
Streumechanismen von Elektronen nicht ausreichen, um einen Durchbruch zu ver-
hindern [49][142]. Stattdessen nimmt die Stofionisation zu und ein weiterer stark
inelastischer Streuprozefl wird postuliert. Indizien deuten darauf hin, daf} es sich
dabei um Elektron-Elektronwechselwirkungen handelt. Als zusdtzliche Schwierig-
keit kommt bei so hohen Energien die nur ungeniigende Kenntnis der Bandstruktur
und der Streuraten hinzu. Jedoch sind diese hohen Teilchenenergien bei normalem
Transistorbetrieb kaum nachzuweisen. Im allgemeinen wird die Anzahl derjenigen
Elektronen in Siliziumdioxid, die Energien von mehr als 8¢V im Leitfdhigkeitsband
annehmen, duflerst gering sein, sodaf alle Effekte, die die makroskopischen Variablen
betreffen, fast gar keine Anderungen verursachen und somit gerechtfertigterweise
vernachléssigt werden kénnen.
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Kapitel 4

Berechnung der
Injektionswahrscheinlichkeit

Silizium und Siliziumdioxid weisen verschiedene physikalische Bandstrukturen des
Leitfahigkeitsbandes auf, und somit ist eine unterschiedliche Dynamik der Ladungs-
trager impliziert. Da an einer idealen Grenzfliche keine stetige Fortsetzung des
Leitfahigkeitsbandes vorhanden ist, tritt fiir Elektronen eine Potentialbarriere auf,
die ein Eindringen der Ladungstrdger in den Isolator verhindert. Jedoch 148t die
Quantenmechanik aufgrund der Stetigkeit der Wellenfunktion eine endliche Aufent-
haltswahrscheinlichkeit in klassisch verbotenen Zonen zu, sodaf} ein Elektron, das
mithilfe einer Wahrscheinlichkeitswelle beschrieben wird, dennoch im Oxid beobach-
tet werden kann. Ein Elektron kann also einerseits in Siliziumdioxid emittiert werden
aber auch direkt in die Gate-Elektrode injiziert werden und zu einem kleinen, jedoch
unerwiinschten, parasitiren Gate-Strom beitragen.

Das Verhalten von Elektronen in Anwesenheit einer Potentialbarriere und unter Ein-
flufl eines hohen elektrischen Feldes ist erstmals von Fowler und Nordheim unter-
sucht worden [143]. Zur Berechnung der Gate-Strome wird diese Naherung adaptiert
[144][145]. Die sogenannte Fowler-Nordheim-N&herung bestimmt die Injektionswahr-
scheinlichkeit in Anwesenheit eines elektrischen Feldes gemif

_4 5w _ 3/2
Psi_g(en) = { ixp( 3 V2o x (25 — ) /GEOX) ’ Z” i iB (4.1)
} n Z B

wobei zur besseren Unterscheidung nun die effektive Masse der Elektronen im Oxid
mit mg x bezeichnet wird, Epx das transversale elektrische Feld im Oxid und ®p die
Energieschwelle an der Si/SiOs-Grenzfliche darstellen und die Normalkomponente
der Energie in bezug auf die Potentialbarriere mit ¢, bezeichnet wird. Die Schwelle
®p wird zusédtzlich noch aufgrund des sogenannten image force barrier lowering
erniedrigt [145][146],

p = Box — fFox — aFgx, (42)
67
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68 Kapitel 4. Berechnung der Injektionswahrscheinlichkeit

mit der Potentialschwelle @(O();( = 3.15eV und den beiden empirischen Konstanten

B =2.59 x 10~*e(V em)/? und a = 1075%(V cm?)'/3. Die Injektionswahrscheinlich-
keit setzt sich aus zwei Anteilen zusammen. Wenn die Energie normal zur Grenz-
fliche kleiner als die Potentialbarriere ist, dann besteht die Wahrscheinlichkeit, dafl
Elektronen diese durchtunneln. Ist die Energie jedoch grofler als die Schwelle, so
wird das Teilchen gemé&fl den klassischen Prinzipien behandelt, und die Injektions-
wahrscheinlichkeit ist gleich eins.

Neuere Experimente, die von Maserjian und Zamani [147] durchgefiihrt wurden,
zeigen, dafl Elektronen nicht nur an der Si/SiO,-Grenzfliche, sondern ebenfalls an
der Grenzfliche des Oxids und der Gate-Elektrode reflektiert werden kénnen. Auf-
grund der Injektion von ballistischen Elektronen in diinne Oxidschichten sind bei
der Stromdichte Oszillationen festgestellt worden. Dies fiihrte zu der Annahme, dafl
Interferenzerscheinungen bei der Injektion hochenergetischer Elektronen stattfinden
miissen. In [148] wurde erwédhnt, daf die Interferenzerscheinungen in dickeren Oxi-
den schwécher sind als in diinnen, da Elektronen in dickeren Schichten zusétzlich
Wechselwirkungen mit dem Kristall unterworfen sind. Ferner kann die Kohédrenz der
Wahrscheinlichkeitswellen der Ladungstrager aufgrund einer rauhen Grenzfliche an
der Gate-Elektrode gestort werden und die Interferenzerscheinungen vermindern.

4.1 Das physikalische Modell

An der Grenzschicht zwischen Silizium und Siliziumdioxid ist die Bandkante des
untersten Leitfdhigkeitsbandes in SiO, um ungefdhr 3.15eV im Vergleich mit dem
Minimum in Silizium verschoben. Das bedeutet, dafl Elektronen, die in Silizium
sich unterhalb dieser Schwelle befinden, klassisch nicht in den Isolator eindringen
konnen. Erst wenn die Elektronenenergie grofier als die Potentialschwelle ist, dann
konnen Elektronentrajektorien auch im Oxid fortgesetzt werden. In der quantenme-
chanischen Formulierung dagegen, die Teilchen Welleneigenschaften zuordnet und
eine endliche Aufenthaltswahrscheinlichkeit im gesamten Raumbereich bedingt, muf
nun das Potential, in dem sich das Teilchen befindet, bestimmt werden. In Abbil-
dung 4.1(a) ist die potentielle Energie normal zur Grenzfliche fiir direktes Tunneln
eingezeichnet. Elektronen werden in Silizium mit einer einfallenden und einer reflek-
tierten Welle reprisentiert. Die Energie dieser Elektronen wird vom Minimum des
Leitfihigkeitsbandes gezidhlt. An der Grenzschicht zum Oxid (z = 0) tritt nun eine
Barriere auf, die aufgrund eines hohen, konstanten elektrischen Feldes stark abféllt.
Der Ubergang zur Gate-Elektrode an der Stelle tox hat einen weiteren starken Po-
tentialabfall an dieser Grenzschicht zur Folge. In diesem Fall wird nur eine Lésung
angenommen, da direktes Tunneln vom Gate ins Substrat sehr gering ist und in der
weiteren Rechnung vernachldssigt wird. Die Tunnelwahrscheinlichkeit gibt nun die-
jenige Wahrscheinlichkeit an, mit der ein Elektron vom Kanal in die Gate-Elektrode
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4.1. Das physikalische Modell
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Abbildung 4.1: Profil des Potentials normal zur Si/SiO,-Gate-Grenz-
fliche fiir direktes Tunneln (a) und fiir den Fall einer
Emission (b) in SiOy. Zur besseren Veranschaulichung
sind die Wellenfunktionen im Substrat als einfallende 1);
und reflektierte Welle 1), eingezeichnet. Im Bereich der
Gate-Elektrode wird die transmittierte Welle mit v; be-
zeichnet.

injiziert wird, und ist als Quotient des transmittierten und einfallenden Wahrschein-
lichkeitsflusses definiert.

Abbildung 4.1(b) stellt ein Modell fiir die Injektion von Elektronen in das Oxid
dar. Die Energie normal zur Potentialbarriere wird mit €, bezeichnet. Ist nun die
Normalenergie niedriger als die Potentialbarriere, dann wird ein Elektron in SiO,
an der Stelle z, + dx injiziert, wobei dz eine willkiirliche, kleine numerische Kon-
stante ist. Uberschreitet jedoch die Energie den Wert der Potentialschwelle, dann
wird ein Elektron, falls eine Injektion stattfindet, an der Stelle dx im Siliziumdioxid
anzutreffen sein.

Messungen [146][148] ergaben, dal die Potentialschwelle an beiden Grenzflichen
nahezu ideal ist und sich nur {iber einige Zehntel Nanometer erstreckt. Damit kann
die Potentialbarriere in guter Naherung als abrupt einsetzend angenommen werden.
Weiters, da die Oxiddicke verglichen mit den Abmessungen des gesamten Bauteils
sehr gering ist und keine Ladungen im Oxid vorhanden sind, kann zusétzlich noch
das elektrische Feld im Oxid als konstant angesehen werden.



Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Dissertation ist an der TU Wien Bibliothek verfligbar.

The approved original version of this doctoral thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

[ 3ibliothek,
Your knowledge hub

70 Kapitel 4. Berechnung der Injektionswahrscheinlichkeit

4.2 Ableitung der Injektionswahrscheinlichkeit

Die stationdre Schrédingergleichung fiir ein Elektron, das sich im Bereich der Bar-
riere an der Grenzflaiche befindet, lautet

[_ U V2+V(x)] B(x) = U(x), (4.3)

2m*

wobei das Potential von Abbildung 4.1(a) folgende mathematische Form aufweist,

0 , <0
V(X) = V(JT) = b —eFoxx , O0<x<tox (44)
®p —eFoxtox —Pa , = > tox.

Das Potential soll nur auf die Normalkomponente des Impulses wirken. Mit ®4 wird
den verschiedenen Minima der Leitfihigkeitsbinder am Ubergang vom Oxid zum
Gate-Material Rechnung getragen. Da im Bereich des Substrats und in der Gate-
Elektrode ein konstantes Potential angenommen wird, kann die Wellenfunktion als
ebene Welle angenommen werden. Dabei gilt im Kanalbereich in x-Richtung

P1(x) = Ajexp (ikix) + Az exp (—ikix), (4.5)

2m*e,
ki o= 4 Pt (4.6)

wohingegen fiir den Bereich der Gate-Elektrode die Wellenfunktion folgendes Aus-
sehen hat,

Y3(z) = Crexp (iksz), (4.7)

_— \/Qm’&(en — ®p + eFoxtox + Pg)
3 D
h

. (4.8)

Dabei wird eine parabolische Energie-Impulsrelation vorausgesetzt. Die unterschied-
lichen effektiven Massen werden in Silizium mit m* und fiir den Gate-Bereich mit
my, geschrieben. Die Konstanten A;, A, und C; werden aufgrund der Stetigkeit der
Wellenfunktion und deren Ableitung bestimmt. Im Gegensatz zu Silizium wird in
der Gate-Elektrode nur die transmittierte Welle beriicksichtigt.

Im Oxid wird die dreidimensionale Wellenfunktion 15(x) folgendermafien separiert,
y(x) = thy(z)evvetk=?, (4.9)

Einsetzen dieser Funktion ergibt nun die Differentialgleichung fiir die gesuchte, ein-
dimensionale Wellenfunktion t,(z),
o d 5
— + V(x)] Py(7) = [e — 3 (k2 + k2) | 1a(2). (4.10)

—— -
2mpyx dz Ox
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Der Term in den eckigen Klammern auf der rechten Seite kann nun als die Normal-
komponente der Energie ¢, in bezug auf die Grenzschicht aufgefalt werden.

2mpHx ®p — €,

d2
@ 'gbg(l') + [TQEOX(-T —

)] s (z) = 0. (4.11)

GEOX

Wenn die Relation ¢, > ®p gilt, dann kann man die folgende Transformation defi-
nieren,

1
2mBX6EOX 3 En—(I)B
= . 4.12
(- (o)’ (00 ) =

Wé&hlt man nun fiir die Funktion 15(z) einen geeigneten Ansatz,

vale) = /S u(2¢H), (413)

erhilt man als Ergebnis die Besselsche Differentialgleichung der Ordnung 1/3,

<§§%)2u”<§g%) ()t (2ch) +u(2) [(;5)2 _ (;)2] _0. (414)

Die Losung der obigen Gleichung sind die Besselfunktionen der Ordnung 1/3, die in
der Literatur auch vielfach Airy-Funktionen genannt werden. Die gesamte Losungs-
funktion in x-Richtung kann dann mit den beiden Normierungskonstanten B; und
B; als

Un(z) = B/ <§C3> + Boy/C T s (;5) (4.15)

geschrieben werden. Falls nun die Normalenergie kleiner als die Potentialbarriere
ist, €, < ®p, dann fiihrt man statt der Definition in Gleichung 4.12 fiir den Bereich
O<z<uxy

1
2myyelE 3 dp — ¢,
G (416

ein. Analog zur obigen Ableitung erhilt man als Losungsfunktion die modifizierten
Besselfunktionen der Ordnung 1/3,

Pa(z) = Bl\/gl%(§§%>+32\/51_%(§§%>. (4.17)

Am Schnittpunkt der Normalenergie mit dem abfallenden Potential im Oxid erfor-
dert die Kontinuitdt der Wellenfunktion die folgenden Ubergangsbedingungen fiir
die Amplituden B; und B, der reguliren Besselfunktionen der Ordnung 1/3

Bi == _Bl und Bé == Bz (418)
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und somit fiir den Bereich z, < < tox

3 3
baloe) = ~Bu/C 7 (3¢H) + Boy/ Iy (3¢H), (4.19)
wobei das Argument  der obigen Funktion gemafl Gleichung 4.12 gegeben ist.

Die Amplituden A, 3, B; > und C; werden nun aufgrund der Stetigkeit der Wellen-
funktion und deren Ableitung bestimmt. Man erhilt also das folgende Gleichungs-
system zur Berechnung der der fiinf Normierungskonstanten,

P1(0) = 1(0) (4.20)
L0 = (0) (.21)
Pa(tox) = vYs(tox) (4.22)

Lot ) = iw (tox) (4.23)
dmd)Z( o0X dz 3\toXx )- .

Damit sind vier Normierungskonstanten festgelegt und kénnen durch eine einzige
ausgedriickt werden. Die Wahrscheinlichkeitsfludichte J(z) wird nun mithilfe der
komplex konjugierten Wellenfunktion gebildet,

J(z) = ¥(2) V9! (z) — 9'Vi(2). (4.24)

Die Transmissionswahrscheinlichkeit berechnet sich nun als Quotient aus der trans-
mittierten und der einfallenden Wahrscheinlichkeitsfluidichte

Ji(tox)

Pgi ¢ = s,
SC T Ji(x = 0)

(4.25)
wobei zur besseren Unterscheidung die Indizes ¢ fiir die einfallende und ¢ fiir die
transmittierte Flufdichte verwendet werden.

Fiir den Fall, dafl man die Injektion von Elektronen in Siliziumdioxid nach Abbil-
dung 4.1(b) berechnen will, mufl die Wellenfunktion im Oxid bis zum Schnittpunkt
der potentiellen Energie mit der Normalkomponente der Energie an der Stelle z
entweder nach Gleichung 4.15 oder Gleichung 4.17 berechnet werden, abhingig da-
von, ob die Energie grofer oder kleiner als die Potentialbarriere am Ubergang von
Silizium zu Siliziumdioxid ist. Die Wellenfunktion fiir den dritten Bereich wird nun
mit den Parametern des Oxids angeschrieben,

Y3(z) = Crexp (iksz), (4.26)
2m§ ¢ (en — Pp + eEox (zp + dz))

ky = \/ > . (4.27)

Die Ubergangsbedingungen miissen nun ebenfalls im Oxid an der Stelle z; anstatt
tox berechnet werden. Ist die Energie grofler als die Barriere, dann wird z; gleich
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Null gesetzt. Die Transmissionswahrscheinlichkeit ist dann analog zu Gleichung 4.25
zu bestimmen,

Ji(zp + dz)

AR (4.28)

Psi_ox =

4.3 Ergebnisse

Die Transmissionsraten fiir Fowler-Nordheim-Tunneln, direktes Tunneln und Injek-
tion in das Oxid sind in Abbildung 4.2 dargestellt. Das elektrische Feld betragt
5MV/cm, die Oxiddicke tox = 30nm und als effektive Masse wird in allen drei
Bereichen der besseren Veranschaulichung wegen m* = mpyxy = mg = 0.bmy
gewahlt. An der Grenzfliche zur Gate-Elektrode wird die Potentialbarriere 5 Null
gesetzt. Die Wahrscheinlichkeit, dafl ein Elektron die Potentialbarriere durchtun-
nelt, ist bei niedrigen Energien ¢ < 2.1eV fiir alle Modelle annidhernd gleich gro8.
Ab einer Energie von 2.1eV setzt ein starker exponentieller Anstieg der Fowler-
Nordheim-Tunnelwahrscheinlichkeit ein. Fiir Energien, die grofler als die Potenti-
albarriere ®5 = 3.15eV sind, ist die Transmissionsrate gleich eins. Oszillationen
im Fall, daf} das Elektron direkt tunnelt, sind klar erkennbar. Im Gegensatz zum
Fowler-Nordheim-Tunneln ist auch im Fall hoher Injektionsenergien eine geringe
Wahrscheinlichkeit vorhanden, daf} ein Elektron an der Grenzfldche reflektiert wird.
Wird ein Teilchen nun ins Oxid emittiert, dann sind in der Transmissionsrate kei-
ne Oszillationen zu erkennen. Diese enstehen, weil am Ubergang zur Gate-Elektrode
Reflexionen moglich sind und so Interferenzerscheinungen der Transmissionsrate ver-
ursachen.

Ostzillationen in der Transmissionsrate fiir direktes Tunneln sind stark von der Oxid-
dicke abhingig und nehmen mit abnehmender Dicke zu. In Abbildung 4.3 wird
dieser Sachverhalt bestétigt. Dabei werden mit Ausnahme des elektrischen Fel-
des (E = 3MV/cm) die gleichen Parameter wie in Abbildung 4.2 verwendet. Die
Abhéngigkeit der Transmissionsraten vom angelegten elektrischen Feld ist in Abbil-
dung 4.4 gezeigt. Bei hoherem elektrischen Feld werden mehr Elektronen mit niedri-
gerer Energie injiziert und bei hohen Energien ist die Wahrscheinlichkeit ann&hernd
gleich, dafl ein Teilchen im Substrat reflektiert wird. Der Einfluf der effektiven Masse
wird in Abbildung 4.5 gezeigt und hat nur geringe Auswirkung auf die Transmissi-
onsrate.

Der Einfluf} des sogenannten image force barrier lowering resultiert in einer Reduk-
tion der Potentialschwelle und damit auch in einem Anstieg der Transmissionsrate
bei niedrigen Energien. Wenn Gleichung 4.2 verwendet wird, dann wird die Poten-
tialbarriere an der Si/SiO,-Grenzfliche fiir ein elektrisches Feld von 5MV/em auf
2.28eV vermindert, und Elektronen mit einer Energie von ~ 1.9eV konnen bereits
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Abbildung 4.2: Transmissionsrate fiir Tunneln nach der Fowler-Nord-
heim-N&herung (punktierte Linie), fiir direktes Tunneln
(strichlierte Linie) und fiir den Fall einer Emission in SiO,
(durchgezogene Linie).
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Abbildung 4.3: Transmissionsrate fiir direktes Tunneln im Fall

verschiedener Oxiddicken.
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Abbildung 4.4: Transmissionsrate an fiir Emission in SiO5 im Fall
verschiedener elektrischer Feldstédrken.
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Abbildung 4.5: Transmissionsrate an fiir Emission in SiO5 im Fall
verschiedener effektiver Massen im Oxid.
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injiziert werden. Alle Publikationen [82][147][148], die die Injektion von Ladungs-
tragern mit einem Potentialprofil nach Abbildung 4.1 berechnen, vernachlissigen
diesen Effekt. Ferner sei darauf hingewiesen, daf§ in [146] diese Erniedrigung der
Schwelle fiir relativ kleine Felder im Oxid (< 1.2MV/em) eingefithrt worden ist,
um Anomalien der experimentellen Ergebnisse der photoneninduzierten Injektion
richtig zu interpretieren. Zusitzlich wird in [149] das Argument aufgeworfen, daf
bei hohen Feldstdrken eine Erniedrigung der Potentialschwellen geringer ist und die
beiden Parameter in Gleichung 4.2 an die experimentellen Meflergebnisse angepaflt
werden miissen.

Zur jetzigen Zeit ist das Vorhandensein beziehungsweise die Stirke dieses Effekts
Anlaf} von kontroversiellen Standpunkten. In [150][151] wird aufgrund von experi-
mentellen Messungen und einer theoretischen Auswertung der Injektionsraten von
Gate- und Bulk-Strom bestritten, dafl die Potentialbarriere signifikant erniedrigt
wird. Dagegen wird in [152] angefiihrt, daf} die Arbeit von Berglund und Powell [146]
doch den Beweis erbracht hat, dal image force potential lowering an der Si/SiOy-
Grenzfliche vorhanden ist. Dieser Beweis wiederum wird von Puri und Schaich [153]
nicht anerkannt. Ob image force barrier lowering tatséchlich auftritt, kann nur mit
direkten experimentellen Messungen oder aber mit theoretischen Berechnungen der
Potentialverteilung an der Grenzfliche gekldrt werden. Da Elektroneninjektion in
einem nMOS-Transistor hauptsachlich in der Ndhe der Drain-Sperrschicht auftritt,
das Feld aber, solange die Drain-Spannung die Gate-Spannung nicht {iberschrei-
tet, verhdltnisméfBig gering ist, kann von Simulationen zur Bestimmung des Gate-
Stromes nicht direkt auf eine Verminderung der Potentialbarriere und der Existenz
dieses Effektes geschlossen werden, da der Einflufl des barrier lowering nur sehr klein
ist. Stattdessen ist aber die Annahme berechtigt, dal bei der Herstellung der Oxid-
schicht ungeséttigte Oxidbindungen in SiO, auftreten, die Grenzfliche somit von der
idealen Form abweicht und sich, anstatt sprunghaft einzusetzen, iiber einige Zehn-
tel Nanometer erstreckt. Damit ist sicherlich ein Abflachen der Potentialschwelle zu
erkliaren, jedoch nicht das quantitative Ausmaf.
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Kapitel 5

Ein Monte-Carlo-Modell zur
Berechnung von Gate-Stromen

Zur Berechnung von Gate-Stromen ist bereits vielfach die Monte-Carlo-Methode
herangezogen worden. Dabei werden die Trajektorien der Elektronen beziehungs-
weise der Locher an der Si/SiOy-Grenzfliche zusitzlich entweder geméfl der empi-
rischen Formel von Fowler-Nordheim (4.1) [47][85][150][154] oder aber gem&f der
sich von dem Potentialprofil in Abbildung 4.1(a) im Oxid ergebenden Transmis-
sionswahrscheinlichkeit [82] gewichtet. Damit kann der Gate-Strom oder aber die
Injektionswahrscheinlichkeit, die als Verhéltnis von Gate- zu Drain- oder Gate- zu
Bulk-Strom definiert ist, ermittelt werden. Man ist jedoch gezwungen, zahlreiche
Né&herungen in bezug auf die Bandstruktur, die elektrische Feldverteilung an der
Grenzflache, die Verteilung der hochenergetischen Elektronen und der Streuraten
fiir optische Deformationspotentialstreuung einzufiihren.

Der Einfallswinkel der Ladungstrdger wird als Verhiltnis der Normalkomponente
k, und des Betrages des Wellenvektors k,/|k|*> bestimmt [82]. Zur Berechnung der
Transmissionswahrscheinlichkeit werden zusétzlich im Kanalbereich die Leitfdhig-
keitsbander parabolisch angendhert, indem vorausgesetzt wird, dafl an der Grenz-
fliche ein abrupter, unstetiger Ubergang der Binder von Silizium zu Siliziumdioxid
gegeben ist. Im Oxid und fiir das Material der Gate-Elektrode wird diejenige ef-
fektive Masse eingesetzt, die dem untersten Leitfahigkeitsband entspricht. Grenz-
flicheneffekte wie Ladungstragereinfang und -freisetzung (trapping/detrapping) und
die damit verbundene Potentialdnderung, die zumeist in einem kleineren elektri-
schen Feld normal zur Grenzfliche resultiert [155], werden vernachlissigt. Ebenso
konnen Defekte im Siliziumdioxid zum Aufbau einer anomalen positiven Ladung
an der Grenzschicht [71][156] fiihren und das elektrische Feld vermindern. Diese
Effekte kénnen bei einer Monte-Carlo-Simulation des Substrats nicht beriicksich-
tigt werden, beeinflussen aber die quantitative Grofle des Gate-Stromes stark. Um
dieser Verminderung der elektrischen Normalfeldstdrke und der damit verbundenen

7
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78 Kapitel 5. Ein Monte-Carlo-Modell zur Berechnung von Gate-Stromen

Reduktion des Gate-Stromes im Fall eines Transistors Rechnung zu tragen, wird
ein adaptiver Parameter eingefiihrt, sodafl das Feld an der Grenzfliche nach der
Drain-Sperrschichtzone skaliert werden kann, um bessere Ubereinstimmung mit den
experimentellen Daten zu erzielen.

Da die Potentialbarriere am Ubergang von Silizium zu Siliziumdioxid ungefihr
3.15eV betrigt, ist die Hochenergieverteilung der Elektronen sehr wichtig. Diese
wird nicht nur von der Bandstruktur in Silizium bestimmt, sondern ist auch von
den Streuprozessen, ndmlich der optischen Deformationspotentialstreuung und der
StoBionisation abhéngig, da diese beiden Mechanismen bei groflen Energien eine ho-
he Streuwahrscheinlichkeit fiir Elektronen aufweisen. Das Deformationspotential be-
ziehungsweise die Kopplungskonstante fiir optische Deformationspotentialstreuung
ist nur fiir niedrige Elektronenenergien konstant, mufl aber fiir héhere Elektronen-
energien sowohl als Zwischental- und Innertalstreuung im Einklang mit der jewei-
ligen Wellenfunktion berechnet werden [22]. Ferner miissen bei Verwendung einer
anisotropen Vollbandstruktur neben der Energieabhéngigkeit des Deformationspo-
tentials noch die Symmetrieregeln beriicksichtigt werden, um verbotene Uberginge
auszuschlieflen. In der Literatur wird bei Monte-Carlo-Programmen mit Mehrband-
modellen dieses Deformationspotential bei h6heren Bandern als frei wahlbarer Pa-
rameter angesehen [51][57][66][157].

5.1 Kopplung zweier Monte-Carlo-Simulatoren

Gate-Strome werden mit zwei aufeinanderfolgenden Monte-Carlo-Rechnungen fiir
Silizium und Siliziumdioxid berechnet. Da Monte-Carlo-Rechnungen sehr zeitauf-
wendig sind und nur zur Bestimmung des Hochenergieanteils der Ladungstriger
benstigt werden, wird eine Anfangslésung mit einem Drift-Diffusionsmodell (MI-
NIMOS 6.0 [158]) ermittelt. Danach werden mit dem Monte-Carlo-Simulator BE-
BOP 3.2 [47][51] diejenigen Elektronen extrahiert, die an der Grenzfliche zu Silizi-
umdioxid emittiert worden sind. Von diesen Elektronen ausgehend wird mit einem
Monte-Carlo-Programm fiir Siliziumdioxid derjenige Anteil an Elektronen bei stati-
ondren Betrieb des Transistors bestimmt, dessen Trajektorien in der Gate-Elektrode
enden. Der Ablauf dieses Simulationsflusses ist in Abbildung 5.1 festgehalten.

Zur Berechnung desjenigen Anteils des Gate-Stromes, dessen Beitrdge sich aus di-
rektem Tunneln nach der Approximation von Fowler und Nordheim (Gleichung 4.1)
oder der Transmissionsrate von Gleichung 4.25 gemifl dem Potentialprofil nach Ab-
bildung 4.1(a) zusammensetzen, werden alle Elektronen, die die Grenzfliche errei-
chen, beriicksichtigt und danach reflektiert. Der Gate-Strom wird nun so ermittelt,
dafl die Ladung der Elektronen gewichtet ist, dabei aber zusétzlich noch mit der
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Abbildung 5.1: Flufidiagramm der Kopplung der einzelnen Simulatoren
zur Berechnung von Gate-Stromen.

Transmissionsrate multipliziert wird,

e

IG = Z wiPSi,G(en), (51)

tges i

wobei ¢4, die Simulationszeit darstellt, die im allgemeinen bei stationdren Berech-
nungen sehr grof sein mufl. Das Gewicht des einzelnen Elektrons wird mit w; be-
zeichnet.

Zur Bestimmung, ob ein Elektron in Siliziumdioxid emittiert wird, mufl zuerst die
Transmissionswahrscheinlichkeit der Normalkomponente des Impulses und néhe-
rungsweise die mit dem Verhéltnis von Normalimpuls und Betrag des Wellenvek-
tors extrahierte Energie normal zur Grenzfliche ermittelt werden. Danach wird die
Transmissionsrate mit einer Zufallszahl verglichen. Der Beitrag des i-ten Elektrons,
das an der Grenzfliche angetroffen wird, ist nun

€ (i
Ip = ——Y i (5.2)

tges i
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80 Kapitel 5. Ein Monte-Carlo-Modell zur Berechnung von Gate-Stromen

(i) _ w; , > Psiox(€n)
o { 0 R 7‘<PSi70X(€n)- (53)

Ist die Transmissionswahrscheinlichkeit, wie sie aus Abbildung 4.1(b) und Glei-
chung 4.28 gegeben ist, grofler als die Zufallszahl, dann wird das Elektron als inji-
ziert betrachtet und von der Simulation des Substrats entfernt; andernfalls wird das
Teilchen reflektiert. In der anschlieBenden Monte-Carlo-Rechnung im Siliziumdioxid
wird nun einerseits der Beitrag der Elektronen, die direkt in die Gate-Elektrode inji-
ziert werden, als auch derjenige Bruchteil ermittelt, deren Trajektorien am Ubergang
zum Kanal enden, bestimmt. Damit ergibt sich dann der Anteil derjenigen Ladung,
die wiederum vom Oxid ins Substrat zuriickgestreut wird, als auch der Anteil, der
in die Gate-Elektrode injiziert worden ist.

Bei der Injektion von Elektronen vom Kanal in Siliziumdioxid wird der Injektions-
vorgang als augenblicklich angesehen und elastisches Tunneln wird angenommen.
Damit mufl die Energieerhaltung erfiillt sein. Im Gegensatz dazu ist es weder bei
anisotropen Vollbandmodellen noch bei approximativen, isotropen Mehrbandmodel-
len moglich, auch den Kristallimpuls zu konservieren [112][152]. Zusédtzlich ergeben
sich mit einer semiklassischen Ndherung, die alle erlaubten Zustdnde zulédfit, keine
Beschrinkungen in bezug auf den Elektronenzustand im injizierten Material. Daher
wird zur Bestimmung des Zustands der Elektronen im Oxid wie folgt vorgegangen.

e Sind sowohl die Energie als auch deren Normalkomponente im Kanalbereich
grofler als die Potentialbarriere ®p, dann wird die Energie im Oxid um ®p
vermindert. Der neue Wellenvektor wird gemifl der Energie-Impulsrelation in
SiOj berechnet. Zur Bestimmung der Komponenten des Wellenvektors im Oxid
werden dann der polare und azimutale Winkel im Substrat herangezogen. Das
Elektron beginnt den freien Flug im Oxid direkt an der Grenzflache.

e Falls nun nur die Gesamtenergie grofler als die Potentialbarriere ist, die Nor-
malkomponente der Energie jedoch kleiner als @5, dann wird die Gesamtener-
gie um den Betrag der Potentialbarriere erniedrigt, wobei das Elektron aber
wiederum Energie vom elektrischen Feld aufnimmt,

€ox — €g; — (I)B + GEOX.Tb. (54)

Der Impuls normal zur Grenzfliche wird Null gesetzt. Die beiden parallelen
Komponenten des Wellenvektors werden gemifl des Verhéltnisses im Kanal-
bereich bestimmt. Das Elektron beginnt den freien Flug nun am Schnittpunkt
der Normalenergie mit dem abfallenden elektrischen Potential x;, des Oxids.
Wenn aufgrund eines kleinen Potentials kein Schnittpunkt moglich ist, dann
tunnelt das Elektron direkt in die Gate-Elektrode.
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e Sind nun sowohl die Normalkomponente der Energie als auch die Gesamtener-
gie kleiner als die Potentialbarriere, das Teilchen jedoch aufgrund des quanten-
mechanischen Wahrscheinlichkeit injiziert, dann ist die Energie in SiO, gleich
Null, und das Elektron beginnt seine Trajektorie in z;. Wenn kein Schnitt-
punkt vorhanden ist, dann tunnelt das Elektron auch in diesem Fall direkt in
die Gate-Elektrode.

Die Transmissionsraten sind fiir die Berechnung eines 0.9um-Transistors derart er-
weitert, daf die Feldabhéngigkeit an der Grenzflache beriicksichtigt wird. Elektronen
haben nur dann eine endliche Transmissionswahrscheinlichkeit, wenn die Normal-
komponente des elektrische Feldes grofier Null ist, andernfalls werden Elektronen
am Ubergang von Silizium zu Siliziumdioxid reflektiert und setzen ihre Trajektori-
en im Substrat fort. In Siliziumdioxid wird angenommen, daf3 die Begrenzungen an
der Source- und Drain-Seite ideal reflektierend seien, der Gate-Kontakt als auch die
Grenzfliche von Si/SiO, stellen ideal absorbierende Randbedingungen dar. Das be-
deutet, daf} ein Teilchen auf dieses zweidimensionale Simulationsgebiet eingeschrénkt
ist.

5.2 Ergebnisse

5.2.1 Kalibrierung des Modells

Das im vorherigen Abschnitt beschriebene Modell wird nun fiir die Beschreibung
eines stationdren, homogenen Injektionsexperiments herangezogen. Der fiir diese
Zwecke konzipierte Transistor ist am Source- und Drain-Kontakt geerdet. Eine
sehr hohe negative Gate-Source-Spannung (—35V) und eine positive Source-Bulk-
Spannung zur Steuerung der Injektionsrate werden angelegt [145][159]. Elektron-
Lochpaare werden nun durch einfallende Photonen erzeugt. Dabei werden die Elek-
tronen aufgrund des hohen elektrischen Feldes zum Gate-Kontakt beschleunigt,
wéhrend die Locher zum Bulk abgesaugt werden. Die Injektionsrate berechnet sich
nun als Verhéltnis von injizierten Gate-Strom und Bulk-Strom. Das Feld im Oxid
wird nur von der Gate-Source-Spannung festgelegt und wird fiir alle Rechnungen
konstant gehalten [159], Eox = 5.3MV/cm. Die Oxiddicke betrdgt 654nm. Das
Gate-Material ist n-Polysilizium. Die Dotierung ist in Abbildung 5.2 dargestellt.

Die Berechnung der Injektionsrate erfolgt nun als Quotient der injizierten und ge-
samten Ladung an der Grenzfliche. Da nidherungsweise ebenso viele Elektronen
wie Locher vorhanden sein miissen, wird diese Simulation nur mit den Elektronen,
durchgefiihrt. Da nur eine sehr geringfiigige Kanaldotierung vorliegt, wird Elektro-
nenstreuung an ionisierten Storstellen vernachléssigt. Die einzelnen Parameter fiir
optische und akustische Streuung sind in Tabelle 5.1 angegeben. Der Vorfaktor fiir
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akustische Streuparameter
Schallgeschwindigkeit 9.04 x 105cm/s
Deformationspotential fiir niedrige Energien 7.9eV
Einsetzen energetisch niedriger Deformationspotentialstreuung 0.15eV
Deformationspotential fiir hohe Energien 4.0eV
Einsetzen energetisch hoher Deformationspotentialstreuung 0.35eV
optische Streuparameter

Frequenz (Band 1,...,6) 7.855 x 1013 H 2
Zwischentaldeformationspotential (Band 1) 5.4 x 10%eV/cm
Innertaldeformationspotential (Band 1) 5.4 x 10%eV/cm
Zwischentaldeformationspotential (Band 2, ...,6) 6.2 x 10%eV/cm
Innertaldeformationspotential (Band 2, ... ,6) 6.2 x 10%eV/cm

Tabelle 5.1: Streuparameter fiir das isotrope Mehrbandmodell fiir ein
homogenes Injektionsexperiment.

Stoflionisation gemif Gleichung 3.37 hat einen Wert von 0.41 [82]. Die Nullfeldbe-
weglichkeit fiir Elektronen betrigt 1423.6¢m?/V s und ist in guter Ubereinstimmung
mit experimentellen Werten.

Die Transmissionsraten sind wie bereits im Kapitel 4 erldutert worden ist, dahinge-
hend erweitert, dafl die Bandstruktur der einzelnen Biander des Substrats und deren
Verschiebung von der untersten Kante des Leitfdhigkeitsbandes als auch die effekti-
ven Massen beriicksichtigt werden. In Abbildung 5.3 sind die Transmissionsraten fiir
die einzelnen Paare von Béndern in Silizium nach Abbildung 3.4 dargestellt. Dabei
wird die Energie eines Elektrons vom jeweiligen Minimum des Bandes gezdhlt. Je-
weils ein Band mit elektrondhnlichem und lochdhnlichem Charakter wird zu einem
Paar zusammengefaft. Der unterschiedliche Anstieg der Transmissionsrate in bezug
auf die einzelnen, zu Paaren zusammengefaflten Bander ist ersichtlich. Somit ergeben
sich im Fall von 6 Leitfahigkeitsbidndern in Silizium, die gemé&f der approximativen,
isotropen Bandstruktur nach Abbildung 3.4 zur Berechnung der Energieverteilung
im Substrat verwendet werden, drei verschiedene Transmissionsraten. Zur Berech-
nung der Transmissionsraten bei direktem Tunneln ist ebenfalls diese N&herung
beniitzt worden, im Fall der Fowler-Nordheim-Nadherung sind Bandstruktureffekte
bei der Transmissionsrate nicht beriicksichtigt worden.

Die experimentellen Daten fiir das untersuchte Bauteil (NPR5) sind [159][160] ent-
nommen und in Abbildung 5.4 als Kreise eingezeichnet. Fiir niedrige Source-Sub-
strat-Spannungen steigt die Injektionsrate exponentiell an, bei hohen ist dagegen ein
Abflachen zu beobachten. Die punktierte Linie repriasentiert die Berechnung der In-
jektionsrate aufgrund von Tunneln und thermischer Emission ins Gate-Material mit
der Fowler-Nordheim-N&herung. Dabei wird die Injektionsrate deutlich iiberschétzt
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Abbildung 5.2: Dotierungsprofil in logarithmischer Darstellung

Abbildung 5.3: Transmissionsrate fiir Emission in SiO5 nach dem in
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Usp [V] ny [%] €inj [meV] <e> [meV]

2 12.03 104.413 2344.7
3 22.11 134.949 2374.6
4 28.35 171.680 2384.5
5 29.05 228.194 2369.4

10 30.22 444.146 2402.5

Tabelle 5.2: Prozentueller Anteil der zuriickgestreuten Elektronen ny,
mittlere Injektionsenergie in SiO, und mittlere Energie in
SiO, als Funktion der Source-Bulk-Spannung Usg.

und liegt bei hohen Source-Bulk-Spannungen eine Gréflenordnung iiber den expe-
rimentellen Daten. Direktes Tunneln (strichlierte Linie) in die Gate-Elektrode und
Simulationen zur Emission von Elektronen (durchgezogene Linie) ins Oxid mit nach-
folgender Monte-Carlo-Rechnung in SiO, ergeben eine bessere Ubereinstimmung von
theoretischen Rechnungen und experimentellen Meflergebnissen. Bei der Simulation
der Elektronen in SiO, stellt sich ferner heraus, dafl direktes Tunneln nicht vor-
kommt, sondern daf} stattdessen alle Ladungstrager ins Oxid injiziert werden. Der
Vergleich mit direkten Tunneln und Emission ins Oxid ergibt eine weitere Reduktion
der Injektionsrate und wird damit erklart, dafl ein Teil der injizierten Elektronen mit
niedriger Energie und niedrigen Wellenvektor in Normalrichtung, jedoch mit grofer
Impulskomponente parallel zur Grenzfliche in SiO, eintritt und durch Streuprozesse

0.1 F T T T T T T T T T T
0.01 | |
[0}
©
& 0.001 k |
S F
Q0 r
£ r
1074 1
E e Fowler Nordheim tunneling
[ — — direct tunneling
[ —— emission
L @ experimental data
-5
10 1 1 1 1 1
0.0 2.0 4.0 6.0 8.0 10.0

source-substrate voltage [V]

Abbildung 5.4: Injektionsrate als Verhiltnis von Gate- zu Bulk-Strom bei
verschiedenen Source-Bulk-Spannungen.
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5.2. Ergebnisse 85

im Oxid wieder zuriick ins Substratmaterial gelangt. In Tabelle 5.2 ist dieser Anteil
an Elektronen n;, dargestellt ebenso wie die Energie der injizierten Elektronen e;,;
und die mittlere Energie in Siliziumdioxid <e>. Dabei wird die Energie vom unter-
sten Leitfihigkeitsband in SiO,y gezdhlt. Da die Dicke der isolierenden Oxidschicht
relativ grof} ist, strebt der Mittelwert der mittleren Energie stets gegen den Mittel-
wert im homogenen Fall. Kleine Schwankungen werden wegen der unterschiedlichen
Injektionsenergie verursacht.

transversal electric field [MV/cm]

1 1

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8

distance [um]

Abbildung 5.5: Transversales elektrisches Feld im Oxid an der Si/SiO,-
Grenzfliche.

5.2.2 Anwendung im Fall eines nMOS-Transistors

Die Monte-Carlo-Methode wird zur Berechnung von Gate-Strémen herangezogen,
wobei fiir einen Transistor mit 0.9um Gate-Linge, 10nm Oxiddicke und 5um Wei-
te drei verschiedene Modelle fiir die vom transversalen elektrischen Feld an der
Si/SiO,-Grenzfliche abhingigen Transmissionsraten verwendet werden. In Abbil-
dung 5.5 ist das transversale elektrische Feld fiir eine Drain-Spannung Up = 5V
bei variabler Gate-Spannung als Funktion des Abstands vom Source dargestellt. Im
Bereich des Ubergangs zur Sperrschicht im Drain-Bereich fillt das transversale elek-
trische Feld deutlich ab und wird sogar negativ, falls Ug < Up ist. In Abbildung 5.6
ist die Dotierung des 0.9um Transistors festgehalten. Das laterale elektrische Feld
(Abbildung 5.7) fiir Up = 5V und Ugs = 6V zeigt einen starken Abfall in der
Kanalzone, wodurch Elektronen in diesem Bereich sehr stark in Richtung Drain
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86 Kapitel 5. Ein Monte-Carlo-Modell zur Berechnung von Gate-Stromen

beschleunigt werden. Da eine Monte-Carlo-Rechnung mit 50000 Teilchen sehr zeit-
aufwendig ist, wird das Simulationsgebiet auf diejenige Region eingeschrinkt, in der
Hochenergieeffekte nicht mehr zu vernachlissigen sind. Die Elektronenenergie ist
mit einem isotropen Mehrbandmodell berechnet worden und in Abbildung 5.8 fiir
Ug =5V und Up = 6V dargestellt. Dabei ist ersichtlich, dafl in der Ndhe der Drain-
Sperrschichtzone die betrachteten Ladungstréger eine sehr hohe durchschnittliche
Energie aufweisen und somit an dieser Stelle verstdrkt Injektion in das Gate-Oxid
zu erwarten sein wird.

20
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Abbildung 5.6: Dotierungsprofil des 0.9um-Transistor logarithmischer
Darstellung.
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Abbildung 5.7: Laterale elektrische Feldverteilung.
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88 Kapitel 5. Ein Monte-Carlo-Modell zur Berechnung von Gate-Stromen

akustische Streuparameter

Schallgeschwindigkeit

Deformationspotential fiir niedrige Energien

Einsetzen energetisch niedriger Deformationspotentialstreuung
Deformationspotential fiir hohe Energien

Einsetzen energetisch hoher Deformationspotentialstreuung

9.04 x 105cm/s
7.9eV

0.15eV

4.0eV

0.35eV

optische Streuparameter

Frequenz (Band 1,...,6)
Zwischentaldeformationspotential (Band 1,3,5)
Innertaldeformationspotential (Band 1,3,5)
Zwischentaldeformationspotential (Band 2,4,6)
Innertaldeformationspotential (Band 2,4,6)

7.855 x 10" Hz
5.1 x 10%eV/cm
5.1 x 10%eV/cm
7.5 x 10%eV/cm
7.5 x 10%eV/cm

Tabelle 5.3: Streuparameter fiir das isotrope Mehrbandmodell fiir den

0.9pum-Transistor.

electron energy el
;5 .8 7 7.2 7.4

.4

.2

o
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Abbildung 5.8: Raumliche Energieverteilung der Elektronen innerhalb

des Monte-Carlo-Fensters.
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5.2. Ergebnisse 89

Die Parameter fiir die einzelnen Phononenstreuprozesse sind in Tabelle 5.3 angege-
ben. Zusétzlich wird noch Storstellenstreuung und Stoflionisation beriicksichtigt, wo-
bei der Vorfaktor dieses Streumechanismus’ gleich 0.57 [51] ist und ebenfalls zur Ad-
justierung verwendet wird. Im Gegensatz zur Simulation homogener Injektion (Ta-
belle 5.1) sind die Streuparameter der hoherliegenden, locherdhnlichen Bander der
optischen Deformationspotentialstreuung erhéht worden. Das Monte-Carlo-Fenster
ist so gewdhlt, dafl sich das Simulationsgebiet in x-Richtung vom Source- bis zum
Drain-Bereich und in y-Richtung bis zur Depletionszone erstreckt. Erreicht ein Elek-
tron die Si/SiO,-Grenzfliche, dann wird es, sofern es aufgrund des Vergleichs der
Transmissionsrate mit einer Zufallszahl injiziert wird, der Rechnung entzogen, an-
dernfalls wird es reflektiert. Zur besseren Ubereinstimmung mit den experimentel-
len Daten wird ein Skalierfaktor, der das transversale elektrische Feld nach dem
pn-Ubergang (0.79m) um 30% erniedrigt, eingefiihrt.

T T T El
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gate voltage [V]

Abbildung 5.9: Gate-Strom fiir einen 0.9um-Transistor fiir verschiedene
Injektionsmechanismen und einer Oxiddicke tox = 10nm
bei Up = 5V.

Zur Gate-Stromberechnung in Abbildung 5.9 mit der Fowler-Nordheim-N&herung
und mit dem Modell des direkten, quantenmechanischen Tunnelns wird die Trans-
missionsrate mit dem Gewicht des die Grenzfliche erreichenden Elektrons multipli-
ziert. Deswegen tragen bei diesen Modellen alle Elektronen zum Gate-Strom bei und
resultieren in einem deutlich h6heren Strom als im Fall der Emission, bei der ein
Elektron in SiOs injiziert und danach dessen Trajektorie im Oxid simuliert wird. Fiir
Gate-Spannungen, die kleiner als die Drain-Spannung sind, kann keine gute Uber-
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90 Kapitel 5. Ein Monte-Carlo-Modell zur Berechnung von Gate-Stromen

einstimmung mit den experimentellen Daten erzielt werden, der Gate-Strom wird
stark unterschédtzt und schwankt trotz hoher Statistik nur innerhalb der Groéfien-
ordnung. Da das transversale, elektrische Feld im Bereich nach der Sperrschicht
negativ ist, wird bei der Simulation Injektion ausgeschlossen. Das ist moglicherwei-
se die Ursache, da} der Gate-Strom unter den experimentellen Daten liegt. Wenn
nun die Gate-Spannung nidherungsweise gleich der Drain-Spannung ist, steigt der
Gate-Strom sehr stark an und strebt gegen die experimentellen Werte. Im Bereich
von Ug > bV und einer Drain-Spannung von Up = 5V kann mit der in dieser Ar-
beit entwickelten Methode der Emission von Elektronen der Gate-Strom quantitativ
richtig erkldrt werden (Abbildung 5.9). Experimentelle Daten sind Referenz [161]
entnommen. Beschriankt man sich bei den Transmissionsraten nur auf Tunneln, so
ist der Gate-Strom deutlich iiber den experimentell gemessenen Werten und auch
qualitativ kann ein Abflachen des Gate-Stromes nicht beobachtet werden, falls die
Gate-Spannung die Drain-Spannung iibersteigt. Dis Simulation des Gate-Stromes,
bei dem die Transmissionsraten nach der Approximation von Fowler-Nordheim be-
rechnet werden, ist hoher als im Vergleich mit quantenmechanischen, direkten Tun-
neln.
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Abbildung 5.10: Die Stromdichte der einzelnen Modelle fiir die Injektion
von Ladungstrdgern ist dargestellt.

Die Stromdichte an der Si/SiOs-Grenzfliche der einzelnen Modelle ist in Abbil-
dung 5.10 festgehalten. Zur besseren Veranschaulichung wird die Transmissionsrate
der Fowler-Nordheim-N&herung in die beiden Komponenten Tunneln und thermio-
nische Emission unterteilt. Tunneln tritt ein, falls die Energie normal zur Grenz-
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Abbildung 5.11: Gate-Stromdichte fiir verschiedene Gate-Spannungen
bei Up = 5V im Fall der Emission ins Oxid.

flache kleiner als die Potentialbarriere ist, thermionische Emission dagegen, falls
die Energie normal zur Grenzfliche grofler als die Potentialschwelle ist. Links vor
der Drain-Verarmungszone (0.79um) trigt nur Tunneln zur Gate-Stromdichte bei.
Die Anteile des Gate-Stromes, die mit der Fowler-Nordheim-N&herung als auch mit
dem quantenmechanischen Tunnelmodell berechnet werden, weisen quantitativ und
qualitativ sehr &hnliches Aussehen auf. Im Bereich nach der Verarmungszone tragt
zusédtzlich auch thermionische Emission zur Gate-Stromdichte bei. Transmissionsra-
ten, denen ein quantenmechanisches Modell zugrunde liegt, werden nicht unterteilt,
da auch oberhalb der Potentialschwelle Reflexionen moglich sind. Abbildung 5.10
zeigt die Gate-Stromdichte fiir verschiedene Gate-Spannungen. Da das transversale
Feld fiir eine Gate-Spannung Ugs = 5V bei ungefdhr 0.83um sehr klein wird, fallt
die Stromdichte auf Null ab, wobei das Maximum kurz nach der Verarmungszo-
ne auftritt. Wenn die Gate-Spannung erhéht wird, erstreckt sich die Stromdichte
vom pn-Ubergang bis zum drain-seitigen Ende der Oxidschicht. Das Maximum der
Stromdichte liegt immer bei ungefdhr 0.83um.

5.3 Diskussion der Ergebnisse

Zur Berechnung der Injektionsraten im Fall homogener, stationdrer Injektion kann
eine Monte-Carlo-Rechnung aufgrund der ausgezeichneten Ubereinstimmung der ex-
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92 Kapitel 5. Ein Monte-Carlo-Modell zur Berechnung von Gate-Stromen

perimentellen Meflergebnisse mit den Werten der Simulation erfolgreich angewandt
werden. Wenn eine Monte-Carlo-Rechnung zur Bestimmung des Gate-Stromes her-
angezogen wird, treten hingegen einige Schwierigkeiten auf. Erstens ist der Gate-
Strom bei kleinen Gate-Spannungen niedriger, als es von Messungen zu erwarten
ware. Weil vor der Inversionszone das elektrische Feld an der Grenzfliche zum Oxid
verhdltnismafig hoch ist, sollte Injektion von Ladungstrigern bei kleineren Ener-
gien moglich sein (vergleiche Abbildung 4.4). Das bedeutet, dal das sogenannte
image force barrier lowering entscheidenden Einflul haben kénnte. Zweitens ist in
der Verarmungszone, falls die Gate-Spannung hoher als die Drain-Spannung ist, ver-
starkt Injektion von Elektronen festzustellen. Da jedoch aufgrund von Gitterfehlern
noch andere physikalische Prozesse mit der Injektion von Ladungstrigern bei kleinen
Elektronenenergien konkurrieren, wird dieser Beitrag zum Gate-Strom hochstwahr-
scheinlich kleiner sein. Ferner wird das elektrische Feld im Substrat bei Anwesenheit
von Grenzflichenstorstellen (trapping/detrapping) oder anderen die Elektronenkon-
zentration modifizierende Effekte, der Bildung einer Inversionszone oder einer Zone,
in der sich die Ladungstrager anhdufen, stark beeinflufit. Dieser Tatsache wird da-
durch Rechnung getragen, da nach dem Drain-Ubergang ein zusitzlicher Parameter
eingefiihrt wird, sodaf3 die Injektion von Elektronen nach der Sperrschichtzone ska-
liert werden kann. Da das Feld in diesem Bereich stark abfillt, die Injektion von
Ladungstridgern bei niedrigen Energien jedoch fast ausschliefilich vom elektrischen
Feld bestimmt wird, kommt dieser Grofle entscheidende Bedeutung zur Berechnung
des Gate-Stromes zu.

In einer kiirzlich erschienene Publikation [149], werden die Faktoren fiir das image
force barrier lowering als frei wiahlbare Parameter verwendet. Dabei werden diese er-
niedrigt, um Ubereinstimmung mit experimentellen Messungen zu erzielen. Statt den
Werten, die von Ning et al. [145] angegeben sind, wird stattdessen (Gleichung 4.2)
B = 8.6 x 107 5%(Vem)'/2 und a = 10-%(Vem?)'/? angesetzt, wobei diese Werte
eine Groflenordnung kleiner sind und in einer schwécheren Reduktion der Potential-
schwelle resultieren. Um gleichzeitig Degradationseffekte des Drain-Stromes und des
Gate-Stromes zu modellieren, wird von Wen et al. [155] in einem hydrodynamischen
Modell das sogenannte trapping/detrapping betrachtet.

In [162][163] wird zur Untersuchung des threshold-voltage shift ein Monte-Carlo-
Modell, das Ladungstragereinfang und -freisetzung an der Grenzfliche simuliert,
entworfen. Jedoch wird dieser physikalische Prozefl nicht mikroskopisch sondern heu-
ristisch behandelt. Eine Erweiterung zur Berechnung von Gate-Strémen oder aber
eine theoretische Untersuchung des zugrunde liegenden Mechanismus und der fiir
eine Monte-Carlo-Rechnung notwendig ist, wird weder erwdhnt noch durchgefiihrt.

Um Degradationseffekte miteinbeziehen zu kénnen, diirfen jedoch die bereits er-
wahnten Effekte im Rahmen einer Monte-Carlo-Rechnung nicht vernachlassigt wer-
den [50][126][135]. Sowohl Elektroneneinfang an der Grenzfliche als auch aufgrund
von Gitterfehlern in Siliziumdioxid fiihren zu einer anomalen Ladungsverschiebung
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[133][135][136][164][165][166] und damit verbundenen zur Anderung des elektrischen
Feldes. Ferner ist auch noch die Zeitabhingigkeit dieser Mechanismen wichtig fiir
die Bestimmung des Degradationsverhalten. In einer Monte-Carlo-Rechnung ist es
aber notwendig, den zugrundeliegenden mikroskopischen Prozef} zu analysieren. Da
Degradation nach neueren experimentellen Erkenntnissen nicht auf einen intrinsi-
schen Materialzusammenbruch des Oxids [50] zuriickgefiihrt werden kann, ist bereits
in einigen Arbeiten die Formulierung eines sogenannten scattering matriz approach
[148] vorgeschlagen worden, um die physikalischen Prozesse und deren quantitativen
Einflu} auf den Gate-Strom feststellen zu kénnen. Eine Reduktion sowohl der Ele-
mente der ersten Hauptgruppe (besonders Wasserstoff) als auch eine Verminderung
der ungesittigten Sauerstoffbindungen an der Grenzfliche erhdhen die Stabilitét
und Lebensdauer eines Transistors entscheidend.
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Kapitel 6

Zusammenfassung und Ausblick

Die vorliegende Arbeit beschéftigt sich mit der Injektion und dem Transport von
Ladungstragern in MOSFET-Strukturen und gliedert sich im wesentlichen in drei
Abschnitte, ndmlich den Ladungstransport in Silizium und Siliziumdioxid mit der
Monte-Carlo-Methode, eine quantenmechanische Ableitung der Injektion an einer
Grenzfliche zweier verschiedener Materialien mit einer linear abfallenden elektri-
schen Potentialbarriere und Anwendungen im Fall eines homogenen stationiren In-
jektionsexperiments einerseits und eines nMOS-Transistors andererseits.

Ausgehend von der Ableitung der Boltzmanngleichung wird die Giiltigkeit dieser
klassischen Transportgleichung und eine Erweiterung fiir eine semiklassische Be-
schreibung der Elektronen behandelt. Um den Ladungstransport in Silizium und
die sich aufgrund der anisotropen Bandstruktur ergebende Hochenergieverteilung
modellieren zu kénnen, wird ein Monte-Carlo-Programm verwendet, in dem die Zu-
standsdichte und die Gruppengeschwindigkeit derart angepafit sind, sodaf} die wich-
tigsten Charakterziige einer Vollbandstruktur enthalten sind. Da ferner die Streu-
parameter der nichtpolaren optischen Inner- und Zwischentalstreuung nur im Mi-
nimum des jeweiligen Bandes bestimmt sind und ihre Energieabhéngigkeit jedoch
vernachléssigt wird, sind diese bei hoheren Leitfdhigkeitsbdndern als frei wahlbare
Parameter anzusehen. Dennoch kann die energetische Verteilungsfunktion zufrieden-
stellend wiedergegeben werden.

Zur Berechnung des Transportverhaltens physikalischer Observabler in Siliziumdi-
oxid ist ein Monte-Carlo-Programm entwickelt worden, das die wichtigsten physi-
kalischen Eigenschaften dieses Gate-Isolators wiedergibt. Streuprozesse mit polar-
optischen Phononen, die wegen der coulombartigen Wechselwirkung der Silizium-
Sauerstoftbindungen bei niedrigen Elektronenenergien fiir den hohen Energiever-
lust der Elektronen verantwortlich sind, verhindern einen dielektrischen Zusammen-
bruch. Bei hoheren elektrischen Feldern tragen nichtpolare akustische Phononen zur
Stabilisierung des Elektronentransports bei.

94
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Um die Transmissionswahrscheinlichkeit von Elektronen in Siliziumdioxid zu er-
mitteln, wird entlang der Si/SiO,-Grenzfliche ein einfaches, lineares Potentialprofil
angenommen. Die Injektion von Elektronen, also Tunneln und thermionische Emis-
sion konnen damit bestimmt werden, wobei die Welleneigenschaften der Elektronen
nicht vernachléssigt werden. Der quantitative Einflufl verschiedener physikalischer
Parameter, ndmlich des elektrischen Felds, der effektiven Elektronenmasse und der
Oxiddicke ist untersucht worden. Um den Ubertritt von Elektronen von Silizium in
Siliziumdioxid zu gewéhrleisten, werden geeignete Anschlufibedingungen postuliert,
sodaf eine Monte-Carlo-Simulation in beiden Bereichen moglich ist.

Die Anwendung von Monte-Carlo-Simulationen zur Berechnung der Injektionswahr-
scheinlichkeit bei homogenen, stationiren Bedingungen, zeigt ausgezeichnete Uber-
einstimmung mit den Meflergebnissen. Eine Erweiterung dieses Modells zur Simu-
lation von Gate-Strémen fiir einen nMOS-Transistor ergibt, dafl die Mehrheit der
Elektronen nach dem pn-Ubergang bei der Drain-Seite ins Oxid injiziert wird, ob-
wohl das elektrische Feld in diesem Bereich sehr stark abnimmt. Da Degradations-
effekte in Transistoren nicht auf intrinsische Materialeigenschaften zuriickgefiihrt
werden konnen, wird der qualitative Einflul dieser Grenzflicheneffekte diskutiert
und der Einfluf} auf den Gate-Strom abgeschétzt.

Um eine realistische Modellierung der Gate-Stréme zu ermoglichen, sollten folgende
Verbesserungen und Erweiterungen sowohl in physikalischer und numerischer Hin-
sicht vorgenommen werden. Heifle Ladungstriager im Substrat, also hochenergetische
Elektronen, miissen mit einer anisotropen Vollbandstruktur modelliert werden. Da-
bei ist aber der Einfluf} der einzelnen Streuparameter dahingehend zu modifizieren,
daB in den Streuraten die Energieabhéngigkeit dieser Parameter Eingang findet und
die korrespondierende Wellenfunktion in der Ubergangswahrscheinlichkeit beriick-
sichtigt wird. Ferner sollte auch eine quantenmechanische Stérungsrechnung héherer
Ordnung durchgefiihrt werden, oder mit dem Formalismus der Selbstenergie Wech-
selwirkungen der Phononen untereinander, endliche Linienbreite bei hohen Gitter-
anregungen beriicksichtigt werden. Zum jetzigen Zeitpunkt sind die Streuparameter
nur fiir das Minimum des Leitfdhigkeitsbandes bestimmt.

Wenn die Transmissionsraten beziiglich der numerischen Effizienz und der Einfach-
heit der mathematischen Darstellung betrachtet werden, so ist die Fowler-Nordheim-
Néaherung ausreichend. Jedoch kann bei Approximationen, die nur auf der quantita-
tiven Grofle der Energie basieren, weder die Richtungsabhéngigkeit der einfallenden
Elektronenwelle noch die des Wellenvektors in einer konsistenten Betrachtung einbe-
zogen werden. Man ist gezwungen, die Bandstruktureffekte an der Si/SiOs-Grenzfli-
che zu vernachléssigen. In der Fowler-Nordheim-N&herung wird die Energie-Impuls-
Relation der Wellenfunktion der Elektronen nicht benétigt, da nur die Energie des
einfallenden Teilchens Eingang findet. Damit ist ein hoher Informationsverlust ver-
bunden. Berechnung der Transmissionsraten unter quantenmechanischer Betrach-
tungsweise sollte bei Kenntnis der moglichen Energieniveaus in Silizium, Siliziumdi-
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96 Kapitel 6. Zusammenfassung und Ausblick

(a) (b)

Abbildung 6.1: In Bild (a) ist der qualitative Potentialverlauf fiir Elek-
troneneinfang und -freisetzung fiir einen einzelnen Defekt
an der SiO,-Grenzfliche gegeben. Ist jedoch zusétzlich ein
elektrisches Feld vorhanden (b), dann verschieben sich die
Kanten. Die mdéglichen gebundenen Elektronenzustinde
sind mit diinnen Linien eingezeichnet.

oxid und des Gate-Materials Bandstruktureffekte als auch die Wellenfunktion kon-
sistent beriicksichtigen kénnen. Um eine konsistente Schrodinger-Poisson-Kopplung
an der Grenzfliche zu realisieren, ist ein hoher Aufwand in physikalischer Hinsicht
erforderlich. Fischetti et al. [148] haben einen sogenannten scattering matriz ap-
proach vorgeschlagen, bei dem das Hauptaugenmerk auf der Analyse der Transmis-
sionsraten liegt. Ferner wire eine Erweiterung auf zweidimensionale, nichtkonstante
elektrische Felder wiinschenswert.

Grenzflacheneffekte und deren Einfluf} in bezug auf Elektroneninjektion miissen ge-
sondert modelliert werden. Einerseits ist dabei auf die 6rtliche Verteilung von Mate-
rialverunreinigungen wie ungeséittigte Oxidbindungen oder Bildung einer positiven
Grenzflichenladung zu achten, andererseits sind die mikroskopischen Grundlagen
dieser Prozesse noch weitgehend unerforscht. Elektroneneinfang und -freisetzung an
der Grenzfliche konnen bei Kenntnis der raumlichen Verteilung gemifl dem in Abbil-
dung 6.1 vorgestellten nichtlinearen Potentialverlauf quantitativ berechnet werden,
jedoch wire es erstrebenswert, auch die mikroskopischen Grundlagen zu erarbeiten.
Ob mit mikroskopischen Modellen fiir Defekte an der Grenzfliche und in Silizium-
dioxid ein solches Potential ndherungsweise ermittelt werden kann, ist Gegenstand
weiterer Forschungsarbeiten.

Der zugrundeliegende Prozef} fiir anomale positive Ladungsbildung an der Grenz-
flache ist ebenfalls Anlafl von kontroversiellen Standpunkten. Einerseits wird Elek-
tron-Plasmongeneration als Erkldrung herangezogen [110], andererseits werden Sili-
zium-Wasserstoffbindungen an der SiO,-Gate-Grenzfliche aufgebrochen. Diese Was-
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serstoffionen werden zum Substrat beschleunigt und verursachen weitere Schiden
im Oxid. Ebenso sollte eine mikroskopisch und experimentell fundierte Erforschung
des sogenannten image force potential Aufschluf} iiber die quantitative Erniedrigung
der Potentialschwelle zwischen Silizium und Siliziumdioxid geben. Mit all diesen
Effekten ist eine Potentialdnderung verbunden, welche die Elektroneninjektion ins
Oxid nachhaltig beeinflufit. Die Ausbildung einer sogenannten Inversionsschicht im
Substrat hat nur geringen Einflul auf die Hochenergieverteilung der Elektronen im
Substrat [112], fithrt jedoch im Substratbereich nach Beginn des drain-seitigen pn-
Ubergangs zu einer quantitativen Anderung des transversalen Feldes.

Simulationen in Siliziumdioxid sind von der verwendeten Bandstruktur, die bei Mon-
te-Carlo-Programmen besonders wichtig ist, abhéngig. Da diinne Oxidschichten, wie
sie in MOS-Strukturen als Isolator verwendet werden, amorphe Materialeigenschaf-
ten aufweisen, ist eine numerische Analyse der Bandstruktur notwendig. Ferner sollte
die Energieabhéngigkeit der nichtpolaren akustischen Phononenstreuung theoretisch
untersucht werden. Zur Verbesserung der isolierenden Eigenschaften werden nitrierte
Oxidschichten oder mehrschichtige Isolatoren, bestehend aus SizN,; und SiO, ver-
wendet. In der Literatur sind weder Bandstrukturberechnungen noch die wichtigsten
physikalischen Streumechanismen aufgefiihrt, stattdessen wird nur die Ahnlichkeit
dieser beiden Materialien erwahnt. Es treten eine oder mehrere zuséitzliche Grenz-
flachen auf und erschweren eine quantitative Berechnung in numerischer Hinsicht.

Da die numerische Ermittlung von Gate-Strémen als auch das Degradationsver-
halten eines Transistors von allen, in diesem Kapitel aufgezdhlten Prozessen stark
beeinflufit wird, kann abschliefend nur darauf hingewiesen werden, dafl ein quali-
tatives und quantitatives Verstdndnis dieser beiden Effekte zur Weiterentwicklung
von Submikrometer-MOSFETSs unerlédfllich sein wird. Inwieweit bei Simulationen al-
le Prozesse beriicksichtigt werden kdnnen und welche Schwierigkeiten in numerischer
Hinsicht damit verbunden sind, kann nur in zukiinftigen Forschungsarbeiten geklart
werden.
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