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Kurzfassung

Transport und Injektion von LadungstrOagern

in MOSNStrukturen mit der MonteNCarloNMethode

Die Entwicklung hochintegrierter mikroelektronischer Schaltungen erfordert das Verf
stlandnis der mikroskopischen Vorglange bei der Injektion von Elektronen von Silif
zium in Siliziumdioxide Diese Arbeit untersucht den Ladungstransport in Siliziumf
dioxid und die Transmissionsraten am lUbergang der Grenzschicht des MOSfKanals
zum Isolatore Eine Erweiterung dieser Transmissionsrateng um isotrope Mehrbandf
strukturen bei der Simulation von Injektionsexperimenten konsistent zu berlucksichf
tigeng wird vorgestellt und anhand von zwei MOSfStrukturen zur Berechnung der
quantitativen Grloqe der Injektion von Elektronen angewandte

Ausgehend von bestehenden Modellen flur den Elektronentransport in Siliziumdioxid
wird in dieser Arbeit eine Erweiterung auf nichtparabolische Bandstrukturen und
isotropeg analytische Mehrbandmodelle vorgestelltg die aus numerischen Bandstrukf
turberechnungen extrahiert worden sinde Bei hohen Feldstlarken wird festgestelltg daq
nichtpolare akustische Phononenstreuung eine Stabilisierung der energieabhlangif
gen Verteilungsfunktion bewirkte Flur die numerisch berechnete Driftgeschwindigf
keit und Elektronenbeweglichkeit unter Einvuq niedriger und mittlerer elektrischer
Feldstlarken werden analytische Interpolationsformeln angegebene

Zur Berechnung der Transmissionsrate von Elektronen an der Grenzvlache von Sif
lizium und Siliziumdioxid wird die sogenannte FowlerfNordheimfNlaherung modiwf
ziertg sodaq die vollstlandige quantenmechanische Natur der Elektronen berlucksichf
tigt wirde Im Bereich des Oxids wird ein linear abfallendes elektrisches Potential
mit endlicher rlaumlicher Ausdehnung verwendete Diese Transmissionsraten werden
flur den Fall einer Injektion von Elektronen in Siliziumdioxid erweitertg indem ein
Modell flur die lUbertrittswahrscheinlichkeit von Silizium in Siliziumdioxid vorgstellt
wirde Die Abhlangigkeit von den wichtigsten Parameterng also der Oxiddickeg der eff
fektiven Elektronenmasse und des elektrisches Feldes wird untersucht und mit dem
bestehenden Modell der FowlerfNordheimfNlaherung verglichene
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Anwendung einer MontefCarlofSimulation zur Ermittlung der Hochenergieverteif
lung der Elektronen und der lUbergangswahrscheinlichkeit an der Grenzvlache zur isof
lierenden Oxidschicht ergeben flur Elektronen gute lUbereinstimmung mit den Meqerf
gebnissen eines homogeneng stationlaren Injektionsexperimentsg wobei das Verhlaltnis
von Gatef zu BulkfStrom ermittelt wirde Verglichen mit der FowlerfNordheimfNlahef
rung ergibt sich eine Reduktion der Injektionsrateg sowohl wenn nur direktesg quanf
tenmechanisches Tunneln bei endlichen Ausdehnung des Oxids berlucksichtigt wirdg
als auch wenn sogenannte thermionische Emission herangezogen wirdg also Injektion
in Siliziumdioxid und nachfolgender Oxidtransport der injizierten Elektronene

Zur Berechnung des GatefStromes eines MOSfTransistors mit c`YSm GatefLlange
wird bei den Transmissionsraten das variierende elektrische Feld an der SidSiO-f

Grenzvlache berlucksichtigte Die Ergebnisse einer zweidimensionalen MontefCarlof
Simulation werden vorgestellte Abschlieqend wird noch der Einvuq verschiedener
Grenzvlachenexekteg die wlahrend der Herstellung die Qualitlat einer deponierten
Oxidschicht beeintrlachtigeng diskutierte



Abstract

Simulation of Electron Transport and Injection

in MOS Structures with the Monte Carlo Method

Development and design of very largefscalefintegrated circuits requires the basic
understanding of microscopic principles of carrier injectione In this work the transf
port behavior of electrons in silicon dioxide and the transmission rates at the silif
condsilicon dioxide interface are investigatede These transmission rates are extended
to account consistently for numeric multifband structures within simulations of inf
jection experiments and are used to characterize two dixerent MOS structurese

Proceeding from existing models for the electronic transport in silicon dioxideg nonf
parabolic and numerical multifband structures are under investigatione It is observed
that nonpolar acoustic phonon scattering prevents carriers from polar runaway and
stabilizes the electronic distributione For low and intermediate electrical welds apf
plied to the insulator we present wtting formulae for the average drift velocity as
well as for the electron mobilitye

Analyzing the injection of electrons from silicon into silicon dioxide the Fowlerf
Nordheim approximation is modiwed taking into account the quantum mechanical
nature of tunneling within a trapezoidal potential well across a wnite isolating dof
maine These transmission rates are extended for the case of thermionic emission of
carriers into the oxidee Carriers are injected into the oxide and a subsequent postf
processing within the domain of the oxide can be performede The dependence of the
important parameters like the exective mass of electronsg the thickness of the oxide
and the applied electric weld are examinede

A combined Monte Carlo technique is applied to simulate stationary homogeneous
injection experimentse Accounting for the transmission of electrons three dixerent
models are used to extract the injection rate dewned as ratio of gate and bulk currente
Compared with the FowlerfNordheim approximation a reduction of the injection rate
is observedg for quantum mechanical tunneling as well as in the case of thermionic
emission with subsequent oxide transport of injected carrierse
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In case of a c`YSm MOSFET a consequent inclusion of gradual channel approxif
mation and of weld dependent transmission rates for a full twofdimensional Monte
Carlo simulation is presentede Also discussed are bothg the degradation of the isolaf
ting qualities of the oxide layer and the impact of dixerent interface exects on gate
currents during fabrication of modern electronic devicese
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Kapitel M

Einleitung

In der modernen Mikroelektronik nimmt die Packungsdichte in integrierten Schaltf
kreisen zue Damit verbunden ist eine Miniaturisierung der elektronischen Grundbauf
steinee Zum jetzigen Zeitpunkt sind Transistoren mit einer Kanalllange von c`]Sm
bereits in Verwendung und mit c`aSm Kanalllange in Untersuchunge Um zu einer
weiteren Technologieverbesserung zu gelangen als auch die Fertigungskosten zu opf
timiereng ist es notwendigg den Herstellungsprozeq sowie das elektrische Verhalten
dieser Bauteile stlandig zu verbesserne Einsichteng die aufgrund von numerischen
Simulationen gewonnen werdeng ermloglichen ein tieferes Verstlandnis der physikaf
lischen Vorglange sowohl in der Herstellung als auch beim Einsatz in Schaltkreisen
�a}�`}�_}�^}e

In der Bauelementsimulation werden Programmeg die auf verschiedenen physikalif

schen Annahmen basiereng eingesetzte Das DriftfDixusionsfModell zur Llosung der
Boltzmanngleichungg die das Transportverhalten von Ladungstrlagern beinhaltetg
wird industriell zur Vorhersage der Eigenschaften neu zu entwickelnder Transistoren
verwendete Die Funktionsweise von Diodeng Bipolarf und MOSfTransistoren konnte
qualitativ und quantitativ richtig beschrieben werdene Die numerische Euzienz und
Robustheit dieses Transportmodells und auch die vielfachen Erweiterungsmloglichf
keiten in physikalischer Hinsicht haben sicherlich zur Verbreitung in der Entwicklung
neuer Transistoren beigetragene

Nichtlokale Exekte und die Modellierung von Verbindungshalbleitern fluhrten zur
Entwicklung des hydrodynamischen Modellsg bei dem zuslatzlich zum Ladungstransf
port auch der Energietransfer berlucksichtigt wirde Wenn nun die energetische Verteif
lung der Ladungstrlager stark vom Gleichgewicht abweichtg muq das hydrodynamif
sche Modell angewandt werdeng da im Gegensatz zum einfacheren DriftfDixusionsf
Modell sich die Temperatur der Ladungstrlager stark von derjenigen des elektronif
schen Bauteils unterscheidetg und auch die Beweglichkeit eine Funktion der mittleren
Energie der Ladungstrlager iste
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` Kapitel KL Einleitung

Die Simulation von Transportprozessen mit der MontefCarlofMethode empwehlt sich
danng wenn im Bauteil das elektrisches Feld stark variiert oder aber Hochenergief
exekte untersucht werden sollene Dann sind Nlaherungsllosungen zur Beschreibung
des Transportverhaltens von Elektronen und Llochern nicht ausreichende Insbesonf
dereg wenn ein extremer Nichtgleichgewichtszustand vorliegtg kann eine hinreichend
genaue Llosung der Boltzmanngleichung nur mit statistischen Verfahren gewonnen
werdene In MOSfFeldexekttransistoren wndet der Ladungstransport hauptslachlich
in der schmalen Inversionsschicht im Bereich der HalbleiterfOxidfGrenzvlache statte
Wegen der hohen elektrischen Felder und der damit resultierenden Beschleunigung
der Elektronen kann ein Eindringen der Ladungstrlager in das isolierende Gatef
Material nicht verhindert werdene Diese Elektronen verursachen einen unerwlunschf
teng parasitlaren Strom in das GatefMateriale

Mit der Erkenntnis des Auftretens von GatefStrlomen wurden aber auch Bauteile entf
worfeng die sich dieses Exektes bemlachtigene Sogenannte Electrically Eraseable ProV
grammable Read Only Memories jEEPROMi sind darauf aufgebautg daq wlahrend
des Lesef und Schreibmechanismus Elektronen vom Substrat in das ]oating gateg bef
ziehungsweise in umgekehrter Richtung injiziert werden �]}�\}�[}�Z}�Y}�ac}�aa}�a`}�a_}
�a^}e

Das physikalische Verhalteng weswegen Elektronen einen GatefStrom hervorrufeng
wird in zwei Kategorien unterteilte Elektronen klonnen in die GatefElektrode gelanf
geng wenn sie hlohere Energie als die Potentialbarriere an der Grenzvlache aufweiseng
oder aber entsprechend der quantenmechanischen Gesetzmlaqigkeiten bei Energief
werteng die diese Potentialschwelle unterschreiteng aufgrund des Tunnelexekts zum
GatefStrom beitragene

Das Degradationsverhalten von Transistoren wird von hochenergetischen Elektrof
nen im Kanalbereich bestimmte Dabei ist nicht nur der GatefStrom von Bedeutunge
Aufgrund von Stoqionisation werden vermehrt Minoritlatsladungstrlager erzeugtg die
ein Ansteigen des BulkfStromes bewirkene Ein weiterer Exektg der an der Grenzf
vlache zum Oxid auftritt ist Elektroneneinfang aufgrund von ungeslattigten Binf
dungen an dieser Grenzvlachee Das impliziert eine lAnderung der Beweglichkeit der
Ladungstrlager im Kanalbereich und ferner einen sogenannten threshold voltage shift
wlahrend des Betriebs eines elektronischen Bauteilse Diese Exekte klonnen die Stromf
SpannungsfCharakteristik eines Transistors verlandern und somit zu Schladen in der
Schaltung fluhren oder aber Fehlverhalten des gesamten Schaltkreises verursachene

Um Instabilitlateng die von hochenergetischen Ladungstrlagern verursacht werdeng
zu vermeideng kann die Zuverllassigkeit von modernen Schaltkreisen wlahrend der
Fabrikation bei geeignetem Entwurf erhloht werdene In der Herstellung von isolief
renden Materialien wird nicht nur Siliziumdioxid eingesetztg sondern vielfach nitrierf
tes jMNOSi �\} oder nitriertes und reoxidiertes Siliziumdioxid jMONOSi eingesetzt
�a]}e Moderne Fabrikationsschritte zur Erzeugung einer Oxidschicht bei extrem kurf



KLKL Aufbau der Arbeit _

zer Aufheizung erlauben ferner auch die Reduktion von Fehlstellen in dlunnen Isof
latoren �a\}e Jedoch ist es flur die Entwicklung von elektronischen Bauelementen
im Submikrometerbereich unerllaqlichg sowohl luber die qualitativen als auch luber
die quantitativen Mechanismeng welche eine Aufheizung der Elektronen und somit
Elektroneninjektion bewirkeng Bescheid zu wissene

KLK Aufbau der Arbeit

In Kapitel ` wird auf die Grundlagen des semiklassischen Transports eingegangene
Die Boltzmanngleichung als IntegrofDixerentialgleichung kann das Transportverf
halten von klassischen Teilchen beschreibene Zur Llosung der Boltzmanngleichung
wird die MontefCarlofMethode herangezogene Deren Grundlageng also die Bewef
gungsgleichungg die Berlucksichtigung von Elektronenstloqen als auch einige wichtige
numerische Aspekte in Hinblick auf Reduzierung der Rechenzeitg werden erkllarte

Die Ergebnisse dieser Simulationen flur Silizium und Siliziumdioxid werden in Kapif
tel _ vorgestellt und mit experimentellen Daten als auch theoretischen Berechnungen
anderer Forschungsgruppen verglichene Aufgabe der vorliegenden Arbeit ist esg das
Verhalten von Elektronen in MOSfStrukturen zu untersuchene Der Schwerpunkt
liegt dabei auf der Analyse des Transports von Elektronen in Siliziumdioxid bei
hohen elektrischen Feldstlarken mit der MontefCarlofMethodee Obwohl Siliziumdif
oxid isolierenden Charakter besitztg tritt bei Feldstlarken ab `MV^cm ein nicht zu
vernachllassigender Stromtransport aufe Zuslatzlich wird noch auf die neuesten Meqf
ergebnisse und deren physikalische Deutung eingegangene Flur den Transport von
Llochern in Siliziumdioxid muq aufgrund der groqen exektiven Masse der Llocher die

Verschiebung von Elektronenbindungen berlucksichtigt werdeng weswegen die Montef
CarlofMethode nicht angewandt werden kanne

Die Transmissionswahrscheinlichkeit der Elektronen von Silizium in Siliziumdioxid
wird in Kapitel ^ beschriebene Ausgehend von der Analyse der physikalischen Eigenf
schaften des Oxids wird ferner die Injektionswahrscheinlichkeit bei Berlucksichtigung
des quantenmechanischen Charakters von Elektronenwellen an der Grenzvlache des
Siliziumsubstrats und der Oxidschicht untersuchte Dabei wird der Einvuq des elekf
trischen Feldesg der exektiven Masse und die Abhlangigkeit von der Oxiddicke anaf
lysierte

In Kapitel ] wird ein gekoppeltes MontefCarlofModell vorgestelltg mit dem einerf
seits im Fall eines homogeneng stationlaren Injektionsexperiments das Verhlaltnis von
Gatef zu BulkfStrom berechnet wirdg als auch andererseits der GatefStrom und
die dazugehlorige Stromdichte an der SidSiO-fGrenzvlache flur einen Transistor mit
c`YSm GatefLlangee Anschlieqend werden die Resultate der theoretischen Simulatiof
nen diskutierte
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In der Zusammenfassung jKapitel \i werden die wichtigsten Ergebnisse dieser Arbeit
nochmals kurz vorgestellt und interpretierte Flur den Einvuq von Verunreinigungen
und Gitterfehlern an der SidSiO-fGrenzvlacheg die wlahrend des Herstellungsprof
zesses entsteheng wird abschlieqend eine physikalischeg mikroskopische Behandlung
schematisch vorgestellt und die damit verbundenen Schwierigkeiten diskutierte



Kapitel L

Physikalische Grundlagen

JLK Die Boltzmanngleichung

Gegenstand einer Transporttheorie ist esg das zeitliche Verhalten von physikalischen
Objekten zu beschreiben und die lAnderung des Gesamtsystemsg das verschiedef
nen Wechselwirkungen und Krlaften ausgesetzt istg zu ermittelne Dabei sollen die
physikalische Grundprinzipien erflullt seing oder falls im Rahmen der Modellbildung
zullassigg mit berechtigten Annahmen dermaqen vereinfacht werdeng daq eine Vielf
zahl von verschiedenen Phlanomenen damit erkllart werden kanne

Die kinetische Theorieg die das Fundament der Transporttheorie bildetg ist ein Sonf
derfall des allgemeineren Konzepts der Statistischen Mechanikg in der die thermodyf
namischen Gesetzmlaqigkeiten eines System aus den jeweiligen Besonderheiten des
atomaren Aufbaus erkllart werdene Dagegen beschlaftigt sich die Kinetik mit Systef
men in speziellen Zustandsbereicheng in denen die Wechselwirkung der untersuchten
Teilchen nur in Form von Stloqen auftrittg deren Wechselwirkungsenergie aber klein
im Gegensatz zur Teilchenenergie sein muqe

Die Theorie der Kinetik gestattet nicht nur die Beschreibung von Gleichgewichtsf
zustlandeng sondern sie ermloglicht auch zu zeigeng wie sich ein System auqerhalb
des Gleichgewichtszustands verhlalte Dies istg da der Transport von Ladungstrlagern
in Halbleiterbauteilen als ein Nichtgleichgewichtsprozeq aufzufassen istg von emif
nenter Bedeutunge In der klassischen Theorie kann die untersuchte physikalische
Transportgrloqe mit einer einzigen Gleichungg der sogenannten Boltzmanngleichungg
untersucht werdene

]
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KMLML Ableitung der Boltzmanngleichung

Ein kinetisches System besteht aus Teilchen in einem fest dewnierten Volumen V g
dessen physikalischen Eigenschaften sich zeitlich landern und untersucht werden solf
lene Diese Partikel erfahren aber Zusammenstloqe und unterliegen dem Einvuq lauqef
rer Krlafteg wobei eine lAnderung des Teilchenzustands hervorgerufen wirde Die Enerf
gieg die aufgrund von Wechselwirkungen ausgetauscht werden kanng sei jedoch gef
ringe Eine weitere Forderung besteht daring daq die Wellenpakete der untersuchten
Teilchen lokalisiert sein mlusseng daq also deren Ausdehnung kleiner als der mittlere
Teilchenabstand iste Die defBrogliefWellenllange TB muq also folgende Ungleichung

TB XV
`Qrhp
`mkBT

0
5
V

N

4 #

%

j`eai

erflulleng da sonst nur eine ausschlieqlich quantenmechanische Betrachtung mloglich
iste Man betrachtet also Teilchen bei hohen Temperaturen T oder niedriger Teilf
chenzahl N e Dabei stellt rh das reduzierte Planckksche Wirkungsquantumg m die
Masse des Teilchens und kB die Boltzmannkonstante dare Damit kann allen Teilf
chen sowohl ein Ort als auch ein Impuls und somit eine Geschwindigkeit hinreichend
genau zugeordnet werdeng und Ort und Impuls klonnen unabhlangig voneinander bef
trachtet werdene Wenn diese Forderung erflullt istg dann wirdg kann ein System mit
den klassischen Gesetzmlaqigkeiten analysiert werdene Des weiteren wird ein System
untersuchtg bei dem nur eine einzige Teilchenart betrachtet werden muqg um die
mathematische Ableitung mloglichst einfach beschreiben zu klonnene

Die makroskopischen Eigenschaften eines physikalischen Systems werden bestimmtg
indem man die Bewegung aller Teilchen verfolgte Dies ist jedoch praktisch nicht
mloglichg da dabei die Bewegungsgleichung flur jedes einzelne Teilchen berechnet werf
den muq und zuslatzlich noch die Anfangsbedingungen flur jedes einzelne Teilchen
bekannt sein mlussene Man ist daher gezwungeng statistische Methoden zur Beschreif
bung des zeitlichen Verhaltens eines makroskopischen Systems zu gebrauchene Statt
der Bewegung eines einzelnen Partikels verfolgt man nun das zeitliche Verhalten der
Verteilungsfunktion fjrOvO ti in Abhlangigkeit des Orts rg der Geschwindigkeit v und
der Zeit tg die im sechsdimensionalen Volumenelement d,rd,v die mittlere Anzahl
der Teilchen N

d)N V fjrOvO tid,rd,v j`e`i

angibte Diese mittlere Anzahl an Teilchen ist nun als Integral der Teilchendichte

luber das rlaumliche Volumen V und die Geschwindigkeit dewniertg

N V
Z
V

Z
R%

fjrOvO tid,rd,v` j`e_i
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Eine ortsf und zeitabhlangige Teilchendichte njrO ti erhlalt man durch Mittelung luber
die Geschwindigkeitg

njrO ti V
Z
R%

fjrOvO tid,v` j`e^i

Man kann den Mittelwert rAjrO ti einer beliebigen physikalischen Grloqe AjrOvi bei
Kenntnis der Verteilungsfunktion mittels Integration luber die Geschwindigkeit bef
rechneng

rAjrO ti V

R
R%

AjrOvifjrOvO tid,v

R
R%

fjrOvO tid,v
` j`e]i

Mit derartigen Mittelwerten kann also auch ein Systemg das sich nicht im Gleichf
gewichtszustand bewndetg beschrieben werdeng vorausgesetztg daq die Verteilungsf
funktion bekannt iste

Um die Verteilungsfunktion zu bestimmeng sollen vorderhand keine Kollisionen der
Teilchen berlucksichtigt werdene Dann wird sich die Lage dieser Funktion nach einem
Zeitschritt dt um

r' V rh vdthOjdt-i

v' V v h
F

m
dthOjdt-i j`e\i

landerng wobei F eine geschwindigkeitsunabhlangige lauqere Kraft darstellte Unter
der getroxenen Annahmeg daq keine Stloqe stattwndeng werden sich alle Teilcheng
die sich zur Zeit t im Phasenraum innerhalb d,rd,v bewndeng zum Zeitpunkt th dt
im sechsdimensionalen Volumen d,r'd,v' anzutrexen seine Dieser Sachverhalt kann
mathematisch folgendermaqen

fjrh vdtOv h
F

m
dtO th dtid,r'd,v' V fjrOvO tid,rd,v j`e[i

ausgedrluckt werdene Das Volumenelement d,r'd,v' kann als Funktionaldeterminante

d,r'd,v' V
\jr'Ov'i

\jrOvi
d,rd,v j`eZi

geschrieben werdeng wenn die Koordinatentransformation von Gleichung `e\ verwenf
det wirde Die Auswertung der Funktionaldeterminante ergibtg daq diese einschlieqf
lich der Glieder erster Ordnung in dt gleich eins istg

\jr'Ov'i

\jrOvi
V

::::::::::::::

a c c dt c c
c a c c dt c
c c a c c dt

.
m
Fxdt c c a c c
c .

m
Fydt c c a c

c c .
m
Fzdt c c a

::::::::::::::
V a hOjdt-i j`eYi
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in-scattering

r

v

r

v+dv

v

r+dr

f(r+dr)vf(r)v

f(v)dv/dt

f(v+dv)dv/dt

out-scattering

in-flow

out-flow

out-flowin-flow

Abbildung `eaX Diese Abbildung veranschaulicht die zeitliche lAnderung
der Verteilungsfunktiong wobei eine Zelle in einem zweidif
mensionalem Phasenraum betrachtet wirde Streuprozesse
von Teilchen sind ebenfalls mlogliche

Nach einem Zeitschritt ist also die Verteilungsfunktion unverlandertg

fjrh vdtOv h
F

m
dtO th dti V fjrOvO ti` j`eaci

Treten aber noch zuslatzlich Stloqe aufg dann kommen nicht alle Teilcheng die zum
Zeitpunkt t im Phasenraum d,rd,v enthalten sindg in das zeitlich weiterbewegte
Volumen d,r'd,v'g sondern werden durch Kollisionen in andere Phasenvolumenelef
mente gestreutg beziehungsweise klonnen Teilchen durch Streuprozesse in dem neueng
zeitlich verlanderten inwnitesimalen Element enthalten seine Dieser Sachverhalt ist
in Abbildung `ea dargestellte Um diese damit hervorgerufene Partikelschwankung zu
berlucksichtigeng wird ein sogenannter Stoqterm Nf

Nt

:::
coll

fjrh vdtOv h
F

m
dtO ti V fjrOvO ti h

\f

\t

:::::
coll

j`eaai

dewnierte Nun entwickelt man die linke Seite dieser Gleichung nach dtg wobei anf
schlieqend dt gegen Null streben solle Die daraus resultierende Gleichung stellt die
Bewegungsgleichung flur die Verteilungsfunktion darg wenn der Stoqterm explizit
angegeben wirde Diese Gleichung wird als Boltzmanngleichung bezeichnet,

\

\t
h vrr h

F

m
rv

+
fjrOvO ti V

\f

\t

:::::
coll

O j`ea`i
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und wndet in der Transporttheorie vielfach Anwendunge Die Operatoren rr und rv

stellen den Gradienten in bezug auf den Ort beziehungsweise nach der Geschwinf
digkeit dare

Um auch eine semiklassische Nlaherung der Quantenmechanik miteinzubezieheng
wird der klassische Impuls durch den Kristallimpuls zu ersetzte Der Wellenvektor
k des Kristallimpulses wird nun als

rhk. mv` j`ea_i

geschriebene Man erhlalt dann die Boltzmanngleichung in Abhlangigkeit des Wellenf
vektorsg ,

\

\t
h vjkirr h

a

rh
Frk

+
fjrOkO ti V

\f

\t

:::::
coll

` j`ea^i

Dies ist nun diejenige Formg die zur Charakterisierung von Nichtgleichgewichtsprof
zessen der Festklorperphysik herangezogen wird �a[}e

Der sogenannte Streuterm wird unter Berlucksichtigung der quantenmechanischeng
dixerentiellen Streuwahrscheinlichkeit Sjk'Oki als

\f

\t

:::::
coll

V
Z
R%

fSjk'Okifjk'O ri �a+ fjkO ri}

+SjkOk'ifjkO ri �a+ fjk'O ri}g d,k' j`ea]i

geschriebene Die Streuwahrscheinlichkeit kann so interpretiert werdeng daq ein Teilf
chen mit Zustand k nach k' gestreut wirde Der Streuterm dagegen wird als Diff
ferenz zwischen eintretenden und austretenden Teilchen im Impulsvolumenelement
kd,k aufgefaqte Die Annahme betrexs dieses Streuterms beinhaltet nur Zweierstloqee
Da in einem Halbleiter Kollisionen dreier oder mehrerer Partikel. eine sehr geringe
Wahrscheinlichkeit aufweiseng erscheint diese Nlaherung gerechtfertigte Eine weitere
Vereinfachung des Stoqterm ergibt sich unter der Annahmeg daq sich die Fermikante
weder in der Nlahe noch luberhalb des Leitungsbandes bewndet und nur schwache
Konzentrationen der betrachteten Teilchenart vorliegene Dies ist bei schwacher bis
mittlerer Dotierung zullassige Damit kann auch das Pauliverbotg

fjkO ri0 a) a+ fjk'O ri 3 aO j`ea\i

das eine doppelte Besetzung eines Elektronenzustands nicht zullaqtg vernachllassigt
werdeng und man kann den Stoqterm linear in der Verteilungsfunktion

\f

\t

:::::
coll

|V
Z
R%

�Sjk'Okifjk'O ri +SjkOk'ifjkO ri} d,k' j`ea[i

%Die EinfZuhrung von StZoYenT bei denen mehr als zwei Teilchen beteiligt sindT fZuhrt zu einer
hochgradig nichtlinearen GleichungR Die Streurate enthZalt zusZatzlich soviele ImpulsvariablenT als
Teilchen am StoY beteiligt sindR Ferner muY noch beachtet werdenT daY die beteiligten Teilchen
dem Pauliverbot unterliegen und somit mehrere quadratische Terme auftretenR
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anschreibene Die totale Streurate Tjki ist nun folgendermaqen

Tjki V
Z
R%

Sjk'Okid,k' j`eaZi

dewnierte Das Pauliprinzip wird nur bei stark entarteten Halbleitermaterialien bef
rlucksichtigtg die fast schon metallische Eigenschaften aufweisene

KMLMK GOultigkeit der Boltzmanngleichung

Als Transportgrloqe der Boltzmanngleichung werden die Trlager der elektrischen Laf
dung im Festklorper angesehen �aZ}e Die Boltzmanngleichung soll also die Bewef
gung von Llochern im Valenzband als auch die der Elektronen im Leitflahigkeitsband
nlaherungsweise als verdlunntes Gas beschreibene Man nimmt ang die Ladungstrlagerf
zustlande entsprechen einem quasifreiem Ladungstrlagergas jElektronengasie Nichtf
stationlare Exekte werden durch Verletzung der idealen Kristallstruktur hervorgef
rufene Dazu zlahlen ionisierte Stlorstelleng Gitterschwingungen und andere Wechself
wirkungen der Ladungstrlager mit der Gesamtheit des betrachteten Systemse Jedoch
wird angenommeng daq aufgrund dieser physikalischen Exekte nur ein schwacherg
nicht allzu hlauwg auftretender Streuprozeq verursacht wird �aY}e

Die Streuraten sollen von einer lauqeren Kraft unbeeinvuqt sein und nur Auswirkunf
gen auf die Dynamik aufgrund eines Impulsf und Energielubertrages und einer damit
verbundenen Richtungslanderung der Ladungstrlager habene Alle anderen mloglichen
Arten von Wechselwirkungen mit der Kristallstruktur seien unterbundene Im Falle
des elektrischen Transports wird diese Kraft durch elektromagnetische Felder verf
ursachte

Eine weitere wichtige Bedingung ergibt sich daherg daq makroskopische Systeme
untersucht werdeng deren rlaumliche Ausdehnung groq iste Die Zeit Mcg die Ladungsf
trlager beansprucheng wlahrend sie dem Einvuq einer Wechselwirkung unterliegeng
muq klein im Gegensatz zur mittleren freien Flugdauer Mf seine Sonst ist ein Einvuq
der Streuraten aufgrund des elektrischen Feldes nicht ausgeschlossene Ebenso muq
die mittlere Verweildauer Mm dieser Teilchen im Halbleiterbauteil groq gegenluber
der jeweiligen freien Flugdauer seine Dies bedingt rlaumlich ausgedehnte Systemeg
in denen eine Quantisierung aufgrund der Geometrie ausgeschlossen iste Man kann
folgende Ungleichung �`c} flur die Kollisionsdauerg der freien Flugdauer und der mittf
leren Verweildauer

Mc 0 Mf 0 Mm j`eaYi

angebene

Damit ergibt sich auchg daq Ladungstrlager viele Stloqe in einem makroskopischen
System erfahrene Jeder Streuprozeq kann innerhalb dieser Annahme als augenblickf
lich im Vergleich mit der freien Flugdauer angesehen werdene Die obige Gleichung
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impliziert auchg daq Kollisionen lortlich lokalisiert sindg also nur ein sehr kleines
Raumgebiet beanspruchene Mit diesen Annahmen ist auch gewlahrleistetg daq ein
Impulslubertrag des elektrischen Feldes auf die Teilchen nur einen unwesentlichen
Einvuq auf die Streuraten hate Streuprozesse klonnen also aufgrund der kurzen Kolf
lisionszeiten nur wenig Impuls und Energie von den Ladungstrlagern austauschene
Diese Folgerung stellt sicherg daq die dynamischen Grloqen den bestimmenden Einf
vuq auf die Transporteigenschaften eines Systems habene

Unter diesen Bedingungen kann die Boltzmanngleichung j`ea^i bei Kenntnis der
zugrundeliegenden physikalischen Streuprozesse und der korrespondierenden maf
thematischen Beschreibung der daraus resultierenden Streuwahrscheinlichkeit von
Gleichung `ea] herangezogen werdeng um einen irreversibleng vom Gleichgewicht

stark abweichenden Transportprozeq hinreichend genau zu modellierene Da flur die
Dynamik der Ladungstrlagerg sowohl der Elektronen als auch der Llocher die Bandf
theorie verwendet wirdg muq also dasjenige elektrische Feldg das von einem lauqereng
angelegten Potential hervorgerufen wirdg klein im Gegensatz zu den Feldstlarken des
Kristallpotentials seing da sonst eine Beeinvussung der Kristallstruktur in Betracht
gezogen werden muq und sich die Bandstruktur landerte Aufgrund einer starker Verf
zerrung der Elektronenbindungen im Kristall kann der sogenannte Starkexekt �`a}
hervorgerufen werdeng und Abweichungen von der Dynamik freier Teilchen treten
aufe Wenn die magnetischen Felder groq sindg tritt Landauquantisierung �``} ein und
zwingt die Ladungstrlager zu einer Bewegung auf geschlossenen Bahneng die ebenfalls
nicht der Dynamik freier Teilchen unterliegene

Eine weitere Nlaherungg die nicht explizit die Boltzmanngleichung betrixtg bezieht
sich auf die Paargeneration und Rekombination �`_}e Diese beiden Prozesse werden
im Streuintegral `ea] vernachllassigtg da man sonst ein Gleichungssystem flur die
Ladungstrlager erhlaltg in dem die Verteilungsfunktionen der Elektronen und Llocher
gekoppelt sinde Dies ist insoferne eine vertretbare Einschrlankungg da die Montef
CarlofMethode zumeist auf Bauelemente im eingeschalteten Zustandg in dem hohe
Stromdichten auftreteng angewendet wirde Die MontefCarlofMethode ist zur Bestimf
mung des Sperrbereichs wenig geeignetg da Elektronen eine Barriere luberwinden
mlussen und daher eine Erweiterung in Hinsicht auf Injektion luber diese Schwelle
erforderlich iste Wie bereits im vorigen Kapitel angefluhrt worden istg wird auch das
Pauliverbot nicht berlucksichtigte Das bedeutetg daq Vielklorperwechselwirkungen die
Verteilungsfunktion nicht beeinvussen dlurfeng wie es bei hohen Trlagerkonzentratiof
nen gegeben iste
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JLJ Die MonteMCarloMMethode

Zur Llosung der Boltzmanngleichung werden in der Bauteiltechnologie verschiedene
numerische Verfahren angewandte Am gebrlauchlichsten und als numerisch euzienf
teste Methode hat sich das sogenannte DriftfDixusionsmodell bewiesen �`^}�`]}e Flur
das DriftfDixusionsmodell werden die nullte Momentengleichungg die Information

luber die Teilchenerhaltung angibtg als auch die erste Momentengleichungg die die Imf
pulserhaltung beschreibtg herangezogene Aufgrund der Robustheit und der vielflaltif
gen Erweiterungsmloglichkeiten in bezug auf physikalische Exekte jElektroneneinf
fang und ffreisetzungg BandfzufBandfTunnelni konnte das DriftfDixusionsmodell in
Verbindung mit der Poissongleichung zur Simulation von modernen Bauelementen
sehr erfolgreich angewandt werdene Das hydrodynamische Transportmodell �`\}�`[}
�`Z}�`Y}�_c}�_a}�_`}�__} berlucksichtigt im Gegensatz zum DriftfDixusionsmodell zuf
slatzlich noch die Energie der Ladungstrlagere Beide Modelle sind auf sehr einfacheg
parabolische Bandstrukturen beschrlankte

Eine rigorose Aufwndung der Verteilungsfunktion ist nur mit dem Einsatz von nuf
merischen Techniken mloglichg nlamlich der MontefCarlofMethode �_^} oder der iteraf
tiven Technik �_]}e Die MontefCarlofMethode hat bei der Analyse von hochenergetif
schen Ladungstrlagern das Verstlandnis in physikalischer Hinsicht entscheidend verf
besserte Im Gegensatz zu den oben angefluhrten approximativen Verfahren kann die
MontefCarlofMethode nicht direkt von der Boltzmanngleichung abgeleitet werden-e
Stattdessen versucht man mittels Simulationg die Verteilungsfunktion eines oder
mehrerer Teilchen in einem abgeschlossenen System nachzubildeng ohne daq zuslatzf
liche Annahmen die Transportgleichung einschrlankene

Da sich diese Arbeit fast ausschlieqlich mit Simulationen mit der MontefCarlof
Methode beschlaftigtg soll in den folgenden Kapiteln eine Einfluhrung in die Grundlaf
gen dieses stochastischen Verfahrens gegeben werdene Danach wird auf der Aufbau
eines solchen Programmes erkllart und die wichtigsten Schritte zur Durchfluhrung eif
ner solchen Simulation nlaher beschriebene Dazu zlahlen die Bewegungsgleichungeng
die Dauer eines freien Fluges und die Streuprozessee Anschlieqend wird noch die
MontefCarlofPoissonkopplung kurz erllautertg weil sich mit den Ladungstrlagerkonf
zentrationen auch die Feldverteilung landerte

$FZur VielteilchenSMonteSCarloSAlgorithmen kann sogar gezeigt werdenT daY sich eine LZosung soS
gar aus der allgemeineren PfadintegraltechnikT eine Erweiterung der BoltzmanngleichungT herleiten
lZaYt XOQWR
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KMKML Grundlagen der MonteNCarloNMethode

Die MontefCarlofMethodeg wie sie zur Berechnung des Ladungstransports in der
Halbleitertechnologie angewandt wirdg besteht daring die Trajektorie eines oder mehf
rerer Ladungstrlager innerhalb eines Kristallsg die lauqeren Krlaften und vorgegebenen
Streuprozessen unterworfen sindg zu simulierene Dabei werden die Bahnen des Elekf
trons im Impulsf und Ortsraum rechnerisch jAbbildung `e`i verfolgte Die Dauer
eines freien Fluges eines Teilchens zwischen zwei aufeinanderfolgenden Stloqen wird
stochastisch gewlahlte Auch die Streuprozesseg die eine sprunghafte lAnderung der
Impulsbahnen verursacheng werden stochastisch bestimmte Daher ist jede Montef
CarlofSimulation abhlangig von der Bildung von Zufallszahlen �_]}�_\}�_[}�_Z}e

Zur Untersuchung des stationlaren Transports ist es ausreichendg die Trajektorie
eines einzelnen Teilchens zu betrachtene Man verfolgt also den Pfad dieses einen
Partikels luber einen langen Zeitraum und kann danach auf die Verteilung des gef
samten Elektronengases schlieqene Aufgrund des Ergodentheorems kann ein zeitlif
cher Mittelwert mit dem Scharmittelwert des Elektronenensembles gebildet werdene
Will man transiente Transportprozesse analysiereng dann muq man die Trajektorien
vieler Elektronen berlucksichtigene Die Qualitlat einer MontefCarlofSimulation hlangt
von der Kenntnis des zu untersuchenden physikalischen Systems abe Je genauer die
Bewegungsgleichungen und die Streuprozesse dewniert sindg umso realistischer wird
die Zuverllassigkeit der ermittelten Ergebnisse seine

Wlahrend einer MontefCarlofRechnung muq die Trajektorie eines Teilchens genluf
gend lange verfolgt oder aber die Bahnen vieler Ladungstrlager simuliert werdene
Der Bedarf an Rechenzeit ist im Gegensatz zum DriftfDixusionsmodell sehr hoche
In der Bauteilsimulation wird man daher MontefCarlofRechnungen bevorzugt dann

anwendeng wenn man an der Verteilung hochenergetischer Elektronen und Llocher
bei stark variierenden elektrischen Feldstlarken interessiert ist und die Dynamik der
Teilchen nicht durch zuslatzliche Annahme vereinfacht werden solle Der Vorteil der
MontefCarlofMethode besteht daring daq es wesentlich einfacher istg Teilchentrajekf
torien zu berechneng als die entsprechende Boltzmanngleichung zu llosene In vielen
Flallen ist man bei approximativen Modellen sogar gezwungeng weitere Annahmen
zu trexeng um zu einer Llosung zu gelangene Flur den Hochenergietransport oder bei
Verwendung komplizierter physikalischer Modelle sind geeignete Resultate nur mit
statistischen Methoden zu erwartene

Die Struktur eines MontefCarlofProgramms ist in Abbildung `e_ veranschaulichte Zu
Beginn jeder Simulation wird das physikalische System festgelegtg also die Grloqen flur
die Bandstruktur und flur die Streuratene Danach werden die Anfangsbedingungen
des Teilchens bestimmt und zugleich diejenigen Mittelwerteg die ermittelt werden
solleng Null gesetzte Danach beginnt die Hauptschleife des Algorithmuse Die Dauer
eines freien Fluges und der Teilchenzustand vor der Streuung werden berechnete Daf
nach erfolgt ein Summationsschritt flur die Mittelwertbildunge Ein Stoq verlandert die
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Abbildung `e_X Das Fluqdiagramm eines EinteilchenfMontefCarlofProf
grammse

tiv geladenen Gitterionen und Elektronene Der Ladungstrlagertransport wird aber
fast ausschlieqlich von den Elektroneng die sich in hloheren Blandern bewndeng herf
vorgerufene Das bedeutetg daq diejenigen Elektroneng die sich in abgeschlossenen
Schalen bewndeng zu Ionenrlumpfen zusammengefaqt werden klonnen und nicht zum
Stromtransport beitragene Als unabhlangige Bestandteile betrachtet man nun die
Gitterrlumpfe und die Leitungselektronene Wenn man nun die Gesamtenergie bef
trachtetg muq man folgende Beitrlage berlucksichtigeng nlamlich die kinetische Enerf
gie der Gitterionen und die Wechselwirkung der Gitterionen Hiong die kinetische
Energie der Elektronen und die Wechselwirkung der Elektronen Hel untereinander
als auch die Wechselwirkung der Elektronen und der Gitterionen Hel$ione Zuslatzlich
beeinvuqt eine lauqereg angelegte Spannungg die in Hex enthalten sein sollg die Dyf
namik des Gesamtsystemse In der quantenmechanischen Formulierung wird nun die
Gesamtenergie mittels des Hamiltonoperators H als Summe aller einzelnen Energief
beitrlageg

H V Hel hHion hHel$ion hHexO j`e`ci
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geschriebene Eine rein quantenmechanische Llosung dieses gekoppelten Systems ist
aufgrund der hohen Komplexitlat und der hohen Anzahl an Teilcheng die im Festf
klorper auftreteng nicht mlogliche Das Gesamtsystem wird in zwei Teilsysteme aufgef
spalteng nlamlich in ein Teilsystem der Elektronen in einem Kristallgitter, und ein
Teilsystem der Ionen ohne Berlucksichtigung der rlaumlichen Verteilung der Elekf
tronen �^`}e Die adiabatische Nlaherung besagtg daq sich die Elektronenkonwguraf
tion aufgrund der niedrigen Masse der Valenzelektronen auf eine Verschiebung der
Ionenlagen rasch einstelltg wlahrend die Ionen einer Verschiebung der Gesamtkonf
wguration wegen der wesentlich hloheren Masse im allgemeinen nur sehr langsam
folgen klonnene Flur die Elektronenbewegung ist also die augenblickliche Konwguraf
tion der Ionen wichtige Man erhlaltg da der Beitrag der kinetischen Energie der Ionen
zum Stromtransport vernachllassigt werden kanng als relevanten Operator flur die
Gesamtenergieg

H V Hel hHel$ion hHexO j`e`ai

der sich nur noch aus der Energie der Elektroneng der Wechselwirkung der Elektrof
nen mit dem Gitter und des Energiebeitrags lauqerer Einvlusse zusammensetzte Da in
dieser Schreibweise noch immer die Anteile aller Elektronen enthalten sindg die Gef
samtwellenfunktion aus allen Elektronen zusammensetzt ist und einer praktischen
Llosung nicht zuglanglich istg wird mit der HartreefFockfNlaherung das Vielteilchenf
problem auf ein Einteilchenproblem reduziert �^`}e Anstatt eines Gesamtzustandsg
der die Konwguration aller Elektronen aufweistg setzt sich die gesamte Elektronenf
konwguration nlaherungsweise als Produkt aus Einteilchenzustlandeng die die kinetif
sche Energie der Elektronen Hkin beinhaltene Die Wechselwirkung eines Elektrons
mit allen anderen Hel$el ist dabei abgespalten werden �^`}g

Hel V Hkin hHel$el` j`e``i

Das bedeutetg daq man das gekoppelte Gesamtsystem aller Elektronen mit einer
geeigneten Zusammensetzung von Einteilchenzustlanden der einzelnen Elektronen
beschreiben kanng wobei die Gesamtwellenfunktion in bezug auf Vertauschung zweif
er Einteilchenzustlande antisymmetrisch sein muqe Der Hamiltonoperator flur ein
einziges Elektron setzt sich nun aus den folgenden Beitrlagen zusammeng

H V Hkin hHel$el hHel$ion hHexO j`e`_i

wobei die kinetische Energie eines einzelnen Elektrons Hking die angelegten Spanf
nungen Hexg der Einvuq des Kristalls Hel$ion und Wechselwirkungen der Elektronen
untereinander Hel$el auftretene Dabei wird der Beitrag vom Gitter noch zuslatzlich in

#Da bei den meisten Anwendungen in der Halbleitertechnologie die SpinSBahnSWechselwirkung
der Elektronen nur einen unwesentlichen Beitrag zeigtT kann man diese vernachlZassigenR
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ein ungestlortes Gitterpotential HC und in ein periodischesg um die Gleichgewichtsf
lage oszillierendes Stlorpotential der einzelnen Ionen HS aufgespalteng

Hel$ion V HC hHS` j`e`^i

Die Schrlodingergleichung flur die Wellenfunktion yjrO ti hat damit folgendes Aussef
heng

+ rh-

`m/
ryjrO ti h jHexjri hHCjri hHSjrO tiiyjrO ti V +irh\yjrO ti

\t
O j`e`]i

wenn die ElektronfElektronfWechselwirkung aufgrund niedriger Konzentrationen
vernachllassigt beziehungsweise als kleine Stlorung aufgefaqt wirde Dabei gibt der
Ausdruck jyjrO tij- die Aufenthaltswahrscheinlichkeit der Elektronen ane Die potenf
tielle Energie setzt sich aus den am Festklorper angelegten Spannungen und den sof
genannten ~BuiltfinpfPotentialen Hexjrig dem periodischen Kristallpotential HCjri
und einem Stlorpotential HSjrO ti zusammene Die erste Komponente beschreibt sof
wohl die angelegte Spannung am Festklorperg der zweite Term diejenigen Wechselwirf
kungeng die von dem periodischen Potential auf die Elektronen einwirkene Der letzte
Beitrag beschreibt die Stlorungen des idealen Kristalls und Streuung an Stlorstellene
Dieser Beitrag muq quantenmechanisch untersucht werdene Stoqionisation wird auff
grund phlanomenolgischer Gesetzmlaqigkeiten bestimmt und ebenfalls als Stlorung
behandelte

Vernachllassigt man den ersten und dritten Term der potentiellen Energie jHexjri
und HSjrO tii in Gleichung `e`] und betrachtet man nur stationlare Elektronenf
zustlandeg dann erhlalt man als Llosung dieser Schrlodingergleichung die Wellenfunkf
tion ynjkO ri der Elektronen in einem idealen Kristall als Blochfunktionen

ynjkO ri V
ap
V/
unjkO rie

ikr j`e`\i

mit dem Bandindex n und dem Kristallvolumen V/ als Normierungskonstantee Die
Funktion unjkO ri enthlalt die Periodizitlat des Kristallse Ein vollstlandiger Satz aller
Energieeigenwerte Wnjkig die flur jeweils ein Band des Festklorpers kontinuierlich sindg
und die verbotenen Zonen zwischen den einzelnen Blandern wird als Bandstruktur
eines Materials bezeichnete

Diese Blochfunktionen sind aber auch Eigenfunktionen zu dem folgenden Operator
Wnjkij+irki und es gilt

Wnjkij+irkiynjkO ri V WnjkiynjkO ri` j`e`[i

Nun kann die Schrlodingergleichung `e`] derart umgeformt werdeng daq eine Bef
ziehung zwischen dem Operator mit der kinetischen Energie und dem periodischen
Kristallpotential auftrittg

jWnjkij+irki hHexjriiynjrO ti V +irh\ynjrO ti

\t
O j`e`Zi
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In dieser Gleichung tritt also neben dem neuen Operator nur noch ein Term aufg
der zum lauqeren Potential proportional istg wobei magnetische Felder vernachllassigt
werdene Die Stlorung HS wird im nlachsten Kapitel behandelte Ferner wird angenomf
meng daq das elektrische Feld zu schwach seig um lUberglange zwischen den Blandern
zu ermloglichen und zuslatzlichg daq die Blander nicht entartet sind+e Damit ist das
periodische Kristallpotential direkt in die Eigenschaften des Elektrons inkorporierte
Das Elektron verhlalt sich also bei einem lauqeren elektrischen Feld als freies Teilf
chen mit der negativen Elementarladung eg wobei dieses der durch die Bandstruktur
gegebenen Dispersionsrelation flur die Energie unterliegte Die Dynamik dieser Krif
stallelektronen wird mit

rh |k V +eE j`e`Yi

berechnetg wobei das elektrische Feld mit dem Potentialoperator Hexjri V Uexjri in
folgender Relation �^`}

E V +a

e
rrUexjri` j`e_ci

stehte Die Ladung des Kristallelektrons wird mit e bezeichnete Im Ortsraum kann
nun die Bewegung der Ladungstrlager mit der Gruppengeschwindigkeit

|r V
a

rh
rkWnjki j`e_ai

beschrieben werdene Ein vollbesetztes Band liefert alsog wie bereits im Beginn dieses
Kapitels gesagt worden istg keinen Beitrag zum elektrischen Strome

Halbleitermaterialien werden nun so charakterisiertg daq man das letzte Bandg das
bei einer Temperatur von cK besetzt istg als Valenzband und das nlachsthloher liegenf
de als Leitflahigkeitsband bezeichnete Zwischen diesen beiden Blandern bewndet sich
eine verbotene Zone mit einer Energiedixerenz Wgg in der sich auch die Fermienerf
gie WF bewndete Da Elektronen einer FermifDiracfStatistik gehorcheng kann jeder
Zustand nur ein einziges Mal besetzt werdene Bei einer Temperatur von cK sind
alle Zustlande unterhalb des Ferminiveaus besetztg und daher verhalten sich Halbf
leiter wie Isolatoreng da keine Elektronen im Leitflahigkeitsband anzutrexen sinde
Erst bei hloheren Temperaturen treten Elektronenzustlande gemlaq der FermifDiracf
Verteilungsfunktion in diesem Band aufg und somit kann Strom geleitet werdene

"Die hier getro]enen Annahmen mZussen beim Transport von Elektronen und LZochern gesondert
berZucksichtigt werdenT da sonst die semiklassische NZaherung fZur Kristallelektronen nicht gZultig istR
Einerseits verZandert ein hohes elektrisches Feld die Bandstruktur VStarke]ektUT andererseits sind
Regionen mit einem sehr hohen elektrischen Feld auf kleine Bereiche im Halbleiterbauelement beS
schrZanktR FZur entartete BZander sollte in der Literatur eine Diskussion oder AbschZatzung eines vom
elektrischen Feld verursachten BandZuberganges zu \nden seinR Jedoch konnte in keiner VerZo]entS
lichungT die sich mit Bandstrukturen und deren Ein[uY auf den Elektronentransport beschZaftigtT
eine nZahere Untersuchung entdeckt werdenR Es ist also hervorzuhebenT daY eine Analyse dieser
Problematik bisher noch ausstZandig istR
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Nichtbesetzte Zustlande im Valenzband werden als Llocher bezeichnet und tragen
ebenso zum Stromtransport beig wobei diese mit entgegengesetzter Ladung zu den
Elektronen angenommen werdene Mit der Dotierung von Halbleitern durch Akzeptof
ren und Donoren klonnen die elektronischen Eigenschaften von Halbleitern verlandert
werdeng da sich dadurch die Fermikante verschiebte Das bedeutetg daq in nfdotierten
Halbleitern mehr Elektronen aufgrund der niedrigeren Ionisierungsenergien der unf
geslattigten Bindungen der Dopanden im Leitflahigkeitsband gemlaq der statistischen
Verteilung vorhanden sein werdeng falls die Temperatur hloher als der absolute Nullf
punkt iste In Analogie sind daher bei pfdotierten Materialien nicht alle Zustlande des
Valenzbandes geflullt und Ladungstransport wird von den Llochern verursachte

KMKMJ Streuprozesse

In diesem Kapitel sollen die Grundlagen der Streuprozesse abgeleitet werdene Wie
bereits gezeigt worden istg sind einigeg schwache Wechselwirkungen der Ladungsf
trlager nicht in den Bewegungsgleichungen enthaltene Stattdessen erfahren Elektrof
nen und Llocher aufgrund dieser Prozesse eine Ablenkung und somit eine abrupte
lAnderung ihres Impulsese Im folgenden wird auf Wechselwirkungen von Elektronen
untereinander beziehungsweise von Llochern untereinander nicht eingegangene Laf
dungstrlager erleiden Stloqe wegen der durch thermische Bewegung der Gitterionen
hervorgerufenen Stlorung der idealen Kristallstruktur oder aufgrund der Wechselwirf
kung mit ionisierten Stlorstellene

Ausgehend von der separierten Schrlodingergleichung `e`] flur ein Elektron sei der
Hamiltonoperator wie folgt

H/ V Hkin hHC hHex j`e_`i

H V H/ hHS j`e__i

zusammengesetzte Damit ergibt sich flur die ungestlorte Schrlodingergleichung eines
einzelnen Elektrons die folgende Formg

+ rh-

`m/

rynjrO ti h jHexjri hHCjriiynjrO ti V +irh\ynjrO ti

\t
O j`e_^i

wobei alle Wechselwirkungen der Elektronen mit dem Kristall gering im Vergleich
mit den Termen des ungestlorten Hamiltonoperators seiene

Der ungestlorte Zustand des Systems jkO cig also der Einelektronenzustand jki und
der Zustand des gesamten Kristalls jci werden als Produkt der Zustandsfunktion des
einen Elektrons und der Zustandsfunktion des gesamten Kristalls zusammengesetztg

jkO ci V jki jci ` j`e_]i
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Dann kanng vorausgesetzt daq der ungestlorte Hamiltonoperator zeitunabhlangig und
die Stlorung gleichfalls zeitunabhlangig ist oder nur eine periodische Zeitabhlangigkeit
aufweist �`a}�^_}g die lUbergangswahrscheinlichkeit pro Zeiteinheit P jkO cbk'O c'i eines
Zustandsg die von einer kleinen Stlorung HS hervorgerufen wirdg in erster Ordnung
mit der goldenen Regel von Fermi �`a}�_]}

P jkO cbk'O c'i V
`Q

rh
jhk'O c' jHSjkO cij- X �Wn!jk'i+ Wnjki2�Wjc'O ci} j`e_\i

berechnet werdeng wobei die XfFunktion die Energieerhaltung angibte Die Energief
dixerenz des Kristalls wird dabei als �Wjc'O ci bezeichnete Im allgemeinen ist der Haf
miltonoperator HSjrOyi eine Funktion der Raumkoordinaten des Elektrons r und
der augenblicklichen Verschiebung der Ionenrlumpfe aus deren Gleichgewichtslage ye
Es ist nun angebrachtg die Fouriertransformierte des Hamiltonoperators bezluglich
der Koordinate r des Elektrons zu bildeng da der Elektronenzustand als ebene Welf
le angesetzt wird und der Hamiltonoperator sich in einen Termg der nur auf das
Kristallsystem wirktg und einen Termg der nur auf das Elektron wirktg aufgespalf
tet werden kanne Im allgemeinen wird die Abhlangigkeit vom Elektronenzustand als
exp jiqri angesetzte Man erhlalt flur den Term in spitzen Klammern vom Zustand
jkO ci in jk'O c'i

hk'O c' jHSjkO ci V `Q,P-

V/

X
q

hc' jHSj ci
Z
V

d,ry(
njkO rie

iqrynjk
'O riO j`e_[i

wenn luber das gesamte Volumen V des Materials integriert wirde Dabei soll die
Impulserhaltung

k V k' h q j`e_Zi

mit dem Wellenvektor des Kristalls q erflullt seine Das Integral in Gleichung `e_[
wird nun mit der Transformation r'' V r + R umgeformte Der Vektor R fluhrt zu
einer Zelle im Raumgitterg r'' gibt die Lage des Elektrons innerhalb dieser Zelle
ane Auqerdem sei die Wellenfunktion auf die Anzahl der Gitterzellen Ng normierte
Damit ergibt sich mit dem Volumen der Einheitszelle im Raumgitter VcellZ

V

d,ry(
njkO rie

iqrynjk
'O ri V

X
R

ei&k$k
!0q$R a

Ng

Z
Vcell

d,r''u(njkO r
''iunjk

'O r''iei&k$k
!0q$r!!

` j`e_Yi

Bei nlaherer Betrachtung zeigt sichg daq man die Summe aller Zellen im Kristall als

X
R

ei&k$k
!0q$R V

;
Ng O k+ k' h q V nG
c O alle anderen Flalle

j`e^ci
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Abbildung `e^X Ein Normalprozeq ist in der linken Abbildung dargestellte
Im Gegensatz dazu veranschaulicht die rechte Abbildung
einen Umklappprozeq in einem zweidimensionalen quaf
dratischen Gittere Der reziproke GittervektorG ist gleich
`Q^ag wobei a die reale Gitterkonstante bezeichnete Der
Zustand k' nach der Streuung bewndet sich auqerhalb der
Brillouinzoneg wird aber mittels geometrischer Verschief
bung zurluck in die Brillouinzone projizierte

ausdrlucken kanng wobei G ein Gittervektor des reziproken Gitters iste Die Prozesse
klonnen nun in Normalprozeqg falls n gleich Null ist oder als Umklappprozeqg falls n
ungleich Null istg unterteilt werdene Faqt man nun alle Beitrlage zusammeng so kann
man flur die lUbergangswahrscheinlichkeit folgendes Ergebnis

P jkO cbk'O c'i V
j`Qi+

rhV -
/

::::::
X
q

hc' jHSj ci
::::::
-

GjkOk'i X �Wn!jk'i+ Wnjki2�Wjc'O ci} j`e^ai

anschreibeng wobei der lUberlappungsfaktor als Integral

GjkOk'i V
:::::::
Z

Vcell

d,r''u(njkO r
''iunjk

'O r''iei&k$k
!0q$r!!

:::::::
-

j`e^`i

berechnet werden kanne Dieser Faktor wirdg da in den meisten Flallen auch das Maf
trixelement hc' jHSj ci nicht genau bekannt istg bei der Berechnung der Streuraten
oft vernachllassigtg als konstant angesetzt oder aber in das Matrixelement einbezof
gen �_]}�_\}e Jedoch wird angenommeng daq diese Korrektur Streuprozesse bei hohen
Kollisionsenergien in einem starken Ausmaq beeinvuqt und von der exakten Kenntf
nis der Wellenfunktion abhlangig ist �``}e Eine Berechnung und Auswertung dieses
Integrals flur einfache Bandstrukturen wndet sich bei �^^}e
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Der nlachste Schrittg um die totale Streurate Tjki zu erhalteng besteht aus der Sumf
mation luber alle Endzustlande k'e Die Summe

X
k!

. V/
`Q,

Z
d,k' j`e^_i

wird in ein Integral umgewandeltg und man erhlalt flur die totale Streurate bei Verf
wendung der Dewnition von Gleichung `eaZ

Sjk'Oki V
V/
`Q,

P jk'O c'bkO ciO j`e^^i

Tjki V
Z
V$

Sjk'Okid,k'` j`e^]i

Eine weitere Auswertung der Streuprozesse hlangt von den physikalischen Eigenschaff
ten und von der verwendeten Bandstruktur flur das jeweilige Material abe Bei dieser
Nlaherung erster Ordnung gilt die Energieerhaltungg und ferner hat die Wechselwirf
kung der Elektronen mit dem Kristall eine unendliche Lebensdauere Eine rigorose
Behandlung der Streuraten mithilfe von Greenkschen Funktionen kann grundslatzlich
durchgefluhrt werden �`a}g doch speziell deren Llosung mittels eines iterativen Verf
fahrens ist sehr rechenzeitintensive Flur die meisten Anwendungen und wegen der
hochgradigen Komplexitlat dieser iterativen Techniken beschrlankt man sich lublif
cherweise auf eine Nlaherung erster Ordnunge

Um den Zustand des Elektrons nach der Streuung zu ermittelng ist es notwendigg die
Winkelverteilung des betrachteten Streuprozesses zu kennene Gibt es keine Winkelf
abhlangigkeitg so wird der Stoq isotrop verlaufeng andernfalls muq der polare Winkel
gemlaq dieser Verteilung berechnet werdene Der azimutale Winkel weistg da bei alf
leng in dieser Arbeit zu behandelnden Streumechanismen keine Abhlangigkeit von
diesem Winkel gegeben istg immer eine isotrope Verteilung aufe Im nlachsten Kapitel
werden die einzelnen Prozesse sowohl flur Silizium als auch flur Siliziumdioxid disf
kutiertg die Streuraten und die daraus resultierende Winkelverteilung mathematisch
ausgewertete

KMKMI Dauer des freien Fluges

Der Ausdruck Tjkjtiidt gibt die Wahrscheinlichkeit ang daq ein Teilchen zur Zeit
t im Intervall dt gestreut wirde Findet zum Zeitpunkt t V c ein Streuprozeq stattg
dann gibt die Wahrscheinlichkeit P jti ang daq das Teilchen keiner erneuten Streuung
unterliegtg

P jti V

1./
.0

a+ expj+
tR
/
Tjkjt'iidt'i O t 6 c

c O t _ c`
j`e^\i
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Die Funktion P jti erflullt folgende Bedingungg

lim
t"&

P jti V a` j`e^[i

Man erzeugt nun eine im Intervall �cO a} gleichverteilte Zufallszahl r und bestimmt
die freie Flugzeit gemlaq

P jtfi V r` j`e^Zi

Setzt man diese Gleichung in die Wahrscheinlichkeitsverteilung `e^\g so erhlalt man
die Integralgleichung

tfZ
/

Tjkjtiidt V + logja+ ri` j`e^Yi

Die rechte Seite der obigen Gleichung kanng da die Zufallszahl r im Intervall c und
a gleichverteilt istg durch + log r ersetzt werdene Die Integration erfolgt also entlang
einer Teilchentrajektorie kjtig die ihrerseits durch Integration der Bewegungsgleif
chungen gewonnen wirde In der Regel ist eine Auswertung dieses Integrals schwierig
und sehr rechenzeitaufwendige

KMKMH Numerische Aspekte

Das Prinzip der Selbststreuung

Da die Berechnung der freien Flugzeit tf wlahrend einer MontefCarlofSimulation
sehr oft durchgefluhrt wirdg empwehlt es sichg auf das Prinzip der Selbststreuung
zurluckzugreifen �_[}e Man addiert zu der gesamten Streurate einen wktiven Term
W/Xjk+ k'ig sodaq sich eine konstante Streurate

W V Tjki h W/ Xjk+ k'i j`e]ci

ergibtg wobei W/ eine geeignete Konstante iste Der Zustand des Elektrons wird bei
einer wktiven Selbststreuung nicht verlanderte Damit kann Gleichung `e^Y zu

W tf V + log r j`e]ai

vereinfacht werdene Aus dieser Gleichung kann nun die freie Flugzeit ermittelt werf
dene Wenn nun das Teilchen eine solche Selbststreuung unterllauftg dann landert sich
weder der Wellenvektor noch die Geschwindigkeite Die einzige Forderung an die
Konstante W ist dieg daq

W ] Tjkjtii - t / �cO tf } j`e]`i
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Abbildung `e]X Das Prinzip der Selbststreuunge In der linken Abbildung
ist eine einzige konstante Selbststreufunktion eingezeichf
nete Flur die meisten technischen Anwendungen wird jef
doch eine treppenflormige Selbststreurate der rechten Abf
bildung gewlahlte

gilt und W eine obere Schranke der Streurate sein muqe Der Vorteilg der mit dieser
Vereinfachung erzielt wird und auch die Anzahl der zuslatzlicheng wktiven Streuf
prozesse wird wegen des einfachen Llosungsalgorithmus mehr als aufgewogene Der
Beweisg daq mit Einfluhrung dieser mathematischen Vereinfachung keine lAnderung
wlahrend einer Simulation bewirkt wirdg wndet sich in �_\}�_[}e Dieses Verfahren wird
in vielen MontefCarlofProgrammen dahingehend erweitertg daq man statt einer einf
zigen konstanten Selbststreurate eine treppenflormig konstante Funktion einfluhrtg
um die Anzahl der Selbststreuungen gering zu haltene Abbildung `e] veranschauf
licht diesen Sachverhalte

Bei Bandstruktureng in denen von einem einzigen nichtparabolischen Band ausgef
gangen wird und der betrachtete Energiebereich grloqer als die Phononenenergien
istg kann man mit der Funktion

W V a jkj- h b j`e]_i

mit zwei geeigneten Konstanten a und b die Anzahl der Selbststreuprozesse verrinf
gern �^]}e Man erhlalt anstatt einer linearen Gleichung eine Gleichung dritten Grades
flur die freie Flugzeitg die immer eine reelle Llosung hatg sofern a ] c iste

Wahl des Streuprozesses

Am Ende eines freien Fluges wird noch eine Zufallszahl r gewlahltg die zwischen

c * r * Tjki j`e]^i
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Abbildung `e\X Wahl des Streuprozesses mithilfe einer gleichverteilten
Zufallszahl r im Intervall �cO Tjki}e Die Summe der partif
ellen Streuraten ist strichliert eingezeichnete

gleichverteilt iste Die gesamte Streurate Tjki setzt sich aus den Beitrlagen der einf
zelnen Teilprozesse Tijki zusammeng

Tjki V
NX
i%.

Tijki` j`e]]i

Der Streuprozeq m wird ausgewlahltg falls die Ungleichung

m$.X
i%.

Tijki * r *
mX
i%.

Tijki j`e]\i

erflullt ist und ist in Abbildung `e\ schematisch eingezeichnete Dabei kann zuslatzlich
zur physikalischen Streurate auch noch die Selbststreuung zur gesamte Streuwahrf
scheinlichkeit beitragene Der Zustand des gestreuten Teilchens wird im Einklang mit
der Energiebilanz und der Winkelverteilung des betrachteten Streuprozesses berechf
nete

Gewichtung der Teilchen

Zur Simulation seltener Ereignisse ist es erforderlichg den Teilchen ein bestimmtes
statistisches Gewicht zuzuordnene Da bei einer MontefCarlofSimulation die tatslachf
liche Verteilungsfunktion mit einer Hlauwgkeitsverteilung nachgebildet wirdg bedeuf
tet ein niedriges Gewichtg daq das Teilchen nur selten in dieser Konwguration anf
zutrexen sein wirde Daher kann eine Aufspaltung derart postuliert werdeng daq
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gate
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Abbildung `e[X Die linke Abbildung veranschaulicht einen energieabhlanf
gigen Multiplikationsalgorithmus mit den beiden Bereif
chen C und Re Die Energie und der Faktor zur Vervielf
fachung der Trajektorie zur Bestimmung des Hochenerf
gieanteils der Verteilungsfunktion fjWi klonnen beliebig
gewlahlt werdene In der rechten Zeichnung ist ein ortsf
abhlangiges Multiplikationsschema dargestelltg wobei sich
der Simulationsbereich einer MontefCarlofRechnung nur
auf ein Teilgebiet des gesamten Transistors erstreckte

wlahrend einer Simulation Teilchen mit niedrigem statistischem Gewicht mittels eif
nes geeigneten Verfahrens gesondert betrachtet werdene

Von Phillips und Price �_[} ist ein Algorithmus vorgeschlagen wordeng um die Verteif
lungsfunktion der Elektronen auch flur hohe Energien hinreichend genau zu bestimf
mene Dabei wird eine willklurliche Unterteilung im Energiebereich vorgenommene
Jener Teil des Phasenraumesg in dem die interessierenden seltenen Teilchenzustlande

auftreteng wird als R jaus dem englischen rarei bezeichnetg der andere Bereich als
C jflur commonie Der Anfangszustand eines Teilchens ist immer im CfBereich zu
wlahlene Tritt wlahrend eines freien Fluges dieses Partikel in den RfBereichg so wird
der Anfangszustand gespeichert und flur dieses Teilchen werden N neue Trajektof
rien solange im RfBereich berechnetg bis ein nochmaliger Eintritt in den CfBereich
erfolgte Jede dieser so ermittelten Teilchenbahnen wird mit einem statistischen Gef
wicht a^N in bezug auf die Verteilungsfunktion berlucksichtigte

Eine andere Mloglichkeit bezieht sich auf die Unterteilung des rlaumlichen Simulaf
tionsgebietese Dabei wird besonderes Augenmerk auf diejenigen Ladungstrlager gef
legtg die vom SourcefBereich in den Kanal des Transistors beschleunigt werdene Die
Gewichtung erfolgt ebenso wie im obigen Absatz beschriebene Abbildung `e[ zeigt
eine Gegenluberstellung dieser beiden Multiplikationsverfahrene Die Verallgemeinef
rung dieses Verfahrens auf mehrere RfBereiche ist mloglichg indem man in jedem
Bereich Ri eine Vervielfachung der Trajektorien zullaqte Damit kann die Hlauwgkeit
seltener Ereignisse bei Beibehaltung der statistischen Gesetzmlaqigkeiten sehr euf
zient erhloht werdene
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Berechnung von Mittelwerten

Der Zeitmittelwert einer physikalischen Observablen Ajkjtii wie der mittleren Teilf
chenenergie oder der mittleren Geschwindigkeit einer MontefCarlofSimulation �_]}
�_\}�^\} ist gegeben als

hAjkii V a

T

TZ
/

Ajkjtiidt V
a

T

NX
i%.

tiZ
/

Ajkjtidt` j`e][i

Dabei wird die Trajektorie eines Teilchens bis zum Zeitpunkt T nachgebildete In der
Summendarstellung wird die Unterteilung der einzelnen freien Flugzeiten berluckf
sichtigte Da aber zu jedem freien Flug ein Integral ausgewertet werden muqg ist diese
Art der Mittelwertbildung nicht empfehlenswerte Unter der Berlucksichtigungg daq
die stationlare Verteilungsfunktion proportional der Zahl der Ladungstrlager njki�k
istg die sich zur Zeit t in einer Umgebung �k um k bewndeng kann die obige Forf
mel einer Mittelwertberechnung als Summe des Produkts einer impulsabhlangigen
Verteilungsfunktion und der jeweiligen physikalischen Observablen �^\}�^[}

hAjkii V C
X
k

fjkiAjki j`e]Zi

umgewandelt werdeng wenn C eine Normierungskonstante darstellte Bezieht man
jetzt die Tatsache eing daq die Elektronen ihre Zustlande k deterministisch landerng
so kann man die Elektronenverteilung mit

fjki V
a

M/
fbjkiT

$.jki j`e]Yi

beschreiben �_\}�^\}g worin fbjki die Verteilungsfunktion des Teilchens unmittelbar
vor der Streuung reprlasentiert und proportional zu der Wahrscheinlichkeit istg daq
das Partikel in der Umgebung von jkO ri anzutrexen sein wirde Dabei ist M/ eine
geeigneteg noch zu untersuchende Normierungskonstanteg die mit der Streuwahrf
scheinlichkeit in Verbindung gebracht werden kann �_\}�^\}e Die Berechnung der
Mittelwerte beschrlankt sich also auf die Summation der physikalischen Grloqen vor
dem Stoqe Einsetzen der obigen Gleichung in die Beziehung `e]Z ergibt nun flur den
Mittelwert hAjkii �^\}

hAjkii V
NP
i%.

AbiT
$.
bi

NP
i%.

T$.bi

` j`e\ci

Im Fallg daq die gesamte Streurate konstant istg

Tbi V WO - i * NO j`e\ai
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gehorcht der Mittelwert der folgenden Relationg

hAjkii V a

N

NX
i%.

Abi` j`e\`i

Da sich die Mittelwertbildung in der bisherigen Ableitung nur auf die Impulskoorf
dinaten erstrecktg kann eine Erweiterung auf ortsabhlangige Mittelwerte eingefluhrt
werdeng indem man annimmtg daq das Simulationsgebiet in eine Menge fVjg von Disf
kretisierungsvolumina unterteilt iste Innerhalb eines Volumen Vj wird dann rlaumlich
gemitteltg wenn die Gleichung `e\c in der erweiterten Form

hAjkii jrji V
P

rbi%Vj

AbiT
$.
biP

rbi%Vj

T$.bi
j`e\_i

verwendet wird �`_}e Will man den Mittelwert des gesamten Systems wisseng dann
muq zuslatzlich noch eine Mittelung im Ortsraum erfolgene

JLI MonteMCarloMPoissonkopplung

Da in sehr kleinen Bauteilen aufgrund stark variierender elektrischer Feldstlarken
nichtlokale Exekte im Kanalbereich auftreteng kann aufgrund des Transports bef
weglicher Ladung eine verlanderte Potentialverteilung erwartet werdeng die wiederf
um den Ladungstransport beeinvuqte Daher ist es zweckmlaqigg einen Simulator so
zu konzipiereng daq die Transportgleichungen der Ladungstrlager mit der Poissonf
gleichung konsistent behandelt werdene Die Poissongleichung

r 5 jrW/rWr rKi V qjn+ p+NCi j`e\^i

legt die Potentialverteilung des Bauteils festg wobei rW/ die Dielektrizitlatskonstante
des Vakuumsg rWr die materialabhlangige Dielektrizitlatskonstanteg n die Elektronenf
konzentrationg p die Llocherkonzentration und NC die Dotierung im Halbleiter darf
stellene Das Standarditerationsverfahren besteht nun daring die mithilfe der Montef
CarlofMethode berechneten Konzentrationen flur Elektronen und Llocher in die Poisf
songleichung einzusetzeng um mit der daraus gewonnenen Potentialverteilung eine
erneute MontefCarlofRechnung durchzufluhreng bis das vorgegebene Konvergenzkrif
terium erflullt iste Eine genaue Darstellung dieser Problematik und der damit verf
bundenen Konvergenzeigenschaften wndet sich in �`_}�^[}�^Z}e
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MonteNCarloNSimulationen

Ein MontefCarlofProgramm erfordert wegen des statistischen Charakters wesentf
lich mehr Rechenleistung zur Bestimmung der Verteilungsfunktion als analytische
Modellee Die einzelnen freien Flluge und Streuprozesse werden einzeln nachgebilf
dete Diese Methode wird zur mikroskopischen Untersuchung von materialabhlangigen
Teilcheneigenschaften wie etwa der mittleren Driftgeschwindigkeit und der mittlef
ren Energie der Elektronen und Llocher als Funktion des elektrischen Feldes und der
Temperatur verwendete

Zur Untersuchung nichtlokaler Exekteg die von stark schwankenden Potentialverteif
lungen verursacht werdeng wird gleichfalls die MontefCarlofMethode herangezogene
Da in diesem Bereich die Ladungstrlager aufgrund des hohen elektrischen Feldes
Teilchenenergien erhalteng die sogar ein Eindringen der Elektronen und Llocher in
begrenzende Isolatoren zulasseng ist eine genaue Kenntnis dieser Hochenergieverteif
lung unerllaqlichg um ein mloglichst realistisches Injektionsmodell auf mikroskopischer
Basis zu erstellene

In diesem Kapitel werden einerseits die physikalischen Grundlagen zweier Matef
rialieng Silizium und Siliziumdioxid erarbeitet und numerisch ausgewertete Bei der
Behandlung von Silizium liegt der Schwerpunkt bei der Ableitung eines isotropen
Mehrbandmodells sowie der Analyse verschiedener Bandstrukturen und der darf
aus resultierenden Energieverteilungsfunktion ~heiqerp Elektronene Der zweite Abf
schnitt dieses Kapitels beschlaftigt sich mit dem Ladungstransport in Siliziumdioxide
Dabei wird auf bestehende Modelle eingegangen und die wichtigsten Unterschiede
dargestellte Danach wird ein physikalisches Modell flur diesen technologisch wichtigen
Isolator vorgestellt und zur Bestimmung der Materialeigenschaften herangezogene
Abschlieqend werden neueste experimentelle Messungen �^Y}�]c} im Oxid mit Elekf
tronenenergien grloqer als aceV vorgestelltg und die Schwierigkeitg Llochertransport
in Siliziumdioxid mit der MontefCarlofMethode zu simuliereng wird erllauterte

`Y
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ILK MonteMCarloMSimulationen in Silizium

Im weiteren beschlaftigt sich diese Arbeit ausschlieqlich mit dem Transport von Elekf
tronene Daher werden bei der Bandstruktur als auch bei den Streuprozessen nur
die Eigenschaften von Elektronen des Leitflahigkeitsbandese Eine Behandlung des
Llochertransports in Halbleitern wndet sich zum Beispiel in �_]}�_\}�]a}�]`}e

JMLML Bandstruktur in Silizium

Die Bandstruktur von Silizium und die mloglichst allgemeine Implementierung in
einem MontefCarlofProgramm ist ganz entscheidend flur die physikalische Aussaf
gekraft der ermittelten Ergebnissee Einerseits ist die Bandstruktur im allgemeinen
anisotrop und setzt sich aus mehreren Blandern sowohl des Valenzf als auch des
Leitflahigkeitsbandes zusammen und erfordert bei einer vollstlandigen Berlucksichtif
gung der Dynamik einen sehr hohen Speicherbedarf und einen erhlohten Rechenbef
darf zur Llosung der Bewegungsgleichungeng da stets in Richtung des elektrischen
Feldes interpoliert werden muqe Andererseits muq mang um den Hochenergieanteil
der Elektronen mloglichst genau bestimmen zu klonneng die Aufspaltung in einzelf
ne Blander berlucksichtigene Die Bandstruktur beeinvuqt nicht nur die Dynamik der
einzelnen Ladungstrlagerg sondern darluberhinaus hlangen auch die Streuraten von
dem quantitativen Verhalten der Zustandsdichte abe

Wenn das Verhalten von Elektronen nur bei kleinen Energien untersucht werden sollg
so ist es ausreichendg das Leitflahigkeitsband in der Umgebung dessen Minimums
W/ nach einer Taylorreihe zu entwickelne Dabei erhlalt man folgendeg parabolische
Abhlangigkeit der Energie vom Wellenvektorg

W V W/ h rh- kT
a

`m(
k j_eai

mit der exektiven Masse m(g die bei isotropen Materialeigenschaften als

5
a

m(

4
V

a

rh-
\-W

\-k

:::::
k$

j_e`i

gegeben iste Wlahlt man nun das Minimum des Leitflahigkeitsbandes als relativen
Bezugspunktg so kann W/ Null gesetzt werdene Eine sehr euziente Erweiterung dieses
Einbandmodells wndet sich bei �]_}e Mithilfe einer Stlorungsrechnung �]_}�]^}�]]}�]\}
kann folgende Nlaherung flur die Energierelation

Wja h [Wi V
rh-k-

`m(
j_e_i
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geschrieben werdeng sodaq sich eine nichtparabolische Abhlangigkeit ergibte Die Konf
stante [ wird als Nichtparabolizitlatskonstante bezeichnet und kann nlaherungsweise
mit der Bandllucke Wg zwischen den Valenzband und dem Leitflahigkeitsband

[ 3 a

Wg
ja+m(i j_e^i

bestimmt werdene

In Silizium ist das Minimum des Leitflahigkeitsbandes nicht im Mittelpunkt der
Brillouinzone lokalisierte Man spaltet die exektive Masse des Elektrons in eine lonf
gitudinale ml und eine transversale Komponente mt aufg sodaq die Energie nun mit
der Bandformfunktion Y als

Wja h [Wi V Y V
rh-

`
j
k-l
ml

h
k-t
mt

i j_e]i

geschrieben werden kanng wobei die exektive Masse nun als Tensor dewniert istg

5
a

m(

4
ij
V

a

rh-
\-W

\ki\kj

:::::
k$

` j_e\i

Man kann also Gleichung _e] auch in Tensorschreibweise

Y V
rh-

`
ki
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4
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kj j_e[i

angebeng wobei
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CA ` j_eZi

Zur Berechnung von hochenergetischen Elektronen ist dieses Verfahren nicht geeigf
nete Entweder bezieht man die volle anisotrope Bandstruktur mit eing oder man
entwickelt analytische Mehrbandmodelleg die im wesentlichen die Merkmale der Zuf
standsdichte in Silizium enthaltene Damit erreicht mang daq zwar die Dynamik der
Elektronen nur isotrop berlucksichtigt wirdg jedoch die Abgeschlossenheit der einzelf
nen Blander in bezug auf den Wellenvektor erhalten bleibte Da die Zustandsdichte

DjWi V
V/
`Q,

kZ
/

XjW+ Wjk'iid,k' j_eYi

in die Streuraten eingehtg wird bei einem Einbandmodell im Hochenergiebereich die
Streurate schwer luberschlatzte
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Abbildung _e`X Brillouinzone eines kubisch vlachenzentrierten Gitters

Abbildung _e_X Anisotrope Vollbandstruktur in Silizium flur ein kubisch
vlachenzentriertes Gitter nach Tang und Hess �][}e
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Abbildung _e^X Bandstruktur des isotropen Mehrbandmodells mit sechs
Leitflahigkeitsblanderne Der Gewichtsfaktor betrlagt
w V c`]e

, kjWmin
n i V kjWmax

n i V cg wobei Wmin
n und Wmax

n die jeweiligen Schranken des
isotropen Bandes sinde

, Wnjki ist monoton steigend im Intervall Wmin
n * Wnjki * Wnjk

max
n i g und

Wnjki ist monoton fallend im Intervall Wnjk
max
n i * Wnjki * Wmax

n e

, Wnjki ist stetig an der Stelle Wnjk
max
n ie

Dabei wird jedes Band in zwei Subblander unterteiltg wobei eines der Llosung mit
dKn
dk

] c und eines dem Fall dKn
dk

_ c entsprichte

Die Anordnung von Silizium in der Einheitszelle eines kubisch vlachenzentriertem
Gitter ist in Abbildung _ea veranschaulichte Die Brillouinzone eines kubisch vlachenf
zentrierten Gitters ist in Abbildung _e` mit den wichtigsten Symmetriepunkten und
fachsen dargestellt und aus �^a} entnommene Der Punkt W reprlasentiert den Mitf
telpunktg lateinische Buchstaben einzelne Punkte an der Begrenzungsvlache und die
griechischen Symbole stehen flur die Symmetrieachsene Die Koordinate des Punktes
X betrlagt -J

a$
jcO cO ai mit der Gitterkonstanten a/ V c`]^_nme Eine anisotrope Vollf

bandstruktur und ein isotropesg aus sechs kugelsymmetrischen Leitflahigkeitsblandern
bestehendes Mehrbandmodellg dessen Gewichtsfaktor w V c`] betrlagtg sind in Abf
bildung _e_ und _e^ gegebene Die Daten einer anisotropen Bandstruktur mit empirif
schen Pseudopotentialen flur eine kubisch vlachenzentrierte Symmetrie von Silizium
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Abbildung _e]X Zustandsdichte flur verschiedene Modelle der
Bandstrukture
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Abbildung _e\X Gruppengeschwindigkeit flur verschiedene Modelle der
Bandstrukture
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sind �][}�\a} entnommene Eine genaue Diskussiong inwieweit SpinfBahnfKopplungg
nichtlokale Pseudopotentiale oder Hybridisierung die Bandstruktur beeinvusseng wnf
det sich in �\`}�\_}�\^}e Eine Zusammenfassung von Bandstrukturberechnungen von
verschiedenen kristallinen und amorphen Materialien ist in �\]} gegebene

Die Zustandsdichte und die Gruppengeschwindigkeit verschiedener Modelle flur die
Bandstruktur sind in Abbildung _e] und _e\ verglichene Dabei sind diese Grloqen
mit einem einzelnen parabolischeng einem einzelnen nichtparabolischen Bandmof
dellg einem isotropen Mehrbandmodell als auch mit einem anisotropen Vollbandf
modell �\\} berechnet wordene Bei den Einbandmodellen ist die exektive Masse als

md V %

q
mlm-

t V c`_`m/ mit ml V c`Yam/ und mt V c`aYm/ gegeben �`_}�^a}e
Zuslatzlich betrlagt die Nichtparabolizitlat [ V c``eV $.e Es zeigt sichg daq ein paraf
bolisches Band nur imMinimum des jeweiligen Bandes mit einem realen Bandmodell

lubereinstimmte Eine Erweiterung auf Nichtparabolizitlat kann bis zum ersten Maxif
mum bei ungeflahr a`ZeV der tatslachlichen Zustandsdichte als geeignete Nlaherung
verwendet werdene Die Gruppengeschwindigkeit ug wird deutlich unterschlatztg je
grloqer die Nichtparabolizitlat gewlahlt wirdg da im Gegensatz zum parabolischen
Einbandmodell noch ein zuslatzlicher Divisor auftrittg

ug V
rhk

mdja h `[Wi
` j_ea_i

Eine gute Nlaherung sowohl flur die Zustandsdichte als auch flur die Gruppengeschwinf
digkeit kann also nur dann erzielt werdeng wenn der Nichtparabolizitlatsparameter
klein ist oder der exektiven Masse Tensoreigenschaften jGleichung _eZi zugeordnet
werdene Hingegen wird bei einem isotropen Mehrbandmodell Zustandsdichte und
Gruppengeschwindigkeit bis zu ^`ceV richtig reproduzierte Da bei der Berechnung

des Hochenergieanteils der Elektronen die Zustandsdichte bei den Streuraten Einf
gang wndet und auch die Gruppengeschwindigkeit des isotropen Mehrbandmodell
mit der realen lubereinstimmtg ist mit einem isotropen Mehrbandmodell ein vertretf
barer Kompromiq zwischen numerischer Euzienz und physikalischer Genauigkeit
gegebene

JMLMK Streuprozesse in Silizium

In diesem Abschnitt sollen die Grundlagen der wichtigsten Streumechanismeng denen
Elektronen in Silizium unterworfen sindg physikalisch erllautert und mathematisch
ausgewertet werdene Dag wie bereits mehrfach erwlahnt worden istg die Kenntnis
der Verteilungsfunktion hochenergetischer Elektronen zur Veriwzierung eines Injekf
tionsmodells unerllaqlich istg beschrlankt sich die vorliegende Arbeit auf einfache
stlorungstheoretische Ableitungene Inwieweit weitere quantenmechanische Korrekf
turen die Streuraten beeinvussen und somit die Glultigkeit der im folgenden bef
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schriebenen Nlaherungen in semiklassischen Modellen bei hohen elektrischen Feldern
einschrlankeng wird in �aY}�``}�\[}�\Z} behandelte

Im wesentlichen unterscheidet man zwischen Kollisionen der Elektronen an Stlorstelf
leng Wechselwirkung der Elektronen mit dem Kristall und aufgrund von hochenerf
getische Ladungstrlager hervorgerufenen Stoqionisatione Kurzreichweitige Ladungsf
trlagerstreuung und ElektronfPlasmonwechselwirkungen werden nicht behandelte Es
wird aber auf die zahlreiche Literatur zu diesem Gebiet verwiesen �`c}�``}�_]}�]`}�\Y}
�[c}�[a}e Ebenfalls sei hier noch die Annahme aufgefluhrtg nlamlich dieg daq man den
Phononen eine unendliche Lebensdauer zuordnete Dies ist im Falle rlaumlich ausgef
dehnter Systemeg bei denen Quantenkorrekturen flur eine Beschreibung der makrof
skopischen Grloqen ausreichend sindg zullassig �`_}e

Ionisierte StVorstellenstreuung

Ein Elektrong das in die Nlahe einer ionisierten Stlorstelle gelangtg wird aufgrund desf
sen elektrischen Potentials abgelenkt werdeng wobei diese Art von Kollision elastisch
ist �_]}e Das Problem der Stlorstellenstreuung ist in zwei verschiedenen Formulierunf
gen behandelt wordene Einerseits wird ein abgeschirmtes Coulombpotential zur Bef
schreibung dieser Wechselwirkung herangezogen �[`}g andererseits wird die Wirkung
des Coulombpotentials auf den mittleren Abstand zweier Stoqzentren beschrlankt
�[_}e Diese Arbeit behandelt nur die Formulierung nach �[`}e

Das Streupotentialg das eine ionisierte Stlorstelle umgibtg wird von den umgebenden
Elektronen abgeschwlacht und kann in der Form

HSjri V
Ze-

^QrW/rWrr
e$Msr j_ea^i

geschrieben werdene In dieser Gleichung bedeutet Z den Ionisierungsgrad der Verf
unreinigungg rW/ stellt die Dielektrizitlatskonstante des Vakuums darg rWr die relative
Dielektrizitlatskonstante des Halbleitersg und Zs die inverse Abschirmllangeg

Zs V

s
e-njri

rW/rWrkBTL
O j_ea]i

wobei njri die lokale Trlagerkonzentration und TL die Temperatur des Kristallgitters
angibte Um die Streuwahrscheinlichkeit nach Gleichung `e_\ berechnen zu klonneng
muq die lUbergangswahrscheinlichkeit des Stlorungshamiltonoperators bestimmt werf
deng
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Da dieser Prozeq elastisch istg muq die Energie vor und nach der Kollision gleich
seine Der Impuls wird durch

k+ k' V q j_ea[i

bestimmte Der lUberlappungsfaktor wird auch hier gleich eins gesetzte Mit der lUberf
gangswahrscheinlichkeit ergibt sich flur die Streurate

SjkOk'i V
njriZ-e+

^Q-rhrW-/rW-r

a

q- h Z-
s

XjWjki+ Wjk'ii` j_eaZi

Bei der Integration dieser Beziehung luber alle mloglichen Endzustlande k' muq die
Bandstruktur berlucksichtigt werdene Wird ein einziges isotropesg nichtparabolisches
Band verwendetg dann gilt flur die EnergiefImpulsrelation und die Zustandsdichteg

Wja h [Wi V
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`m(
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Damit erhlalt man flur die totale Streurate
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wobei Ws gleich
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Erweitert man nun die Bandstruktur auf ein isotropes Mehrbandmodell und schrlankt
die Stlorstellenstreuung auf dasjenige Band eing in dem sich das Elektron aufhlaltg
dann ergibt sich flur die totale Streurate
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Der Streuwinkel wird flur nichtparabolische Blander als auch flur das isotrope Mehrf
bandmodell gemlaq

cos U V a+ `ja+ r.i

a h ^r.
k&

M&s

j_e`^i

berechnete Der azimutale Winkel wird als gleichverteilt

L V `Qr- j_e`]i
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angenommeng wobei r. und r- zwei beliebigeg zwischen c und a gleichverteilte Zuf
fallszahlen sinde

Eine Erweiterung dieser Streuraten ist von Ridley gegeben �[^}g der eine formale Verf
bindung zwischen dem Modell von Conwell und Brooks herstellte Ein zusammenf
fassender Artikel ist von Chattopahyay und Queisser �[]} prlasentierte Neuere Arf
beiten �[\}�[[}�[Z} beschlaftigen sich mit der Berlucksichtigung einer impulsabhlangif
gen Abschirmllangeg Streuung aufgrund von Paaren von Verunreinigungen und einer
Stlorungsrechnung zweiter Ordnung flur die Streuratee Damit kann die Kollision von
Elektronen an Stlorstellen bei sehr hoch dotierten Halbleitern quantitativ gut vorf
ausgesagt werdene

Akustische Deformationspotentialstreuung

Gitterschwingungeng die aufgrund thermischer Anregung vorhanden sindg bewirkeng
daq sich das elektrische Feld zwischen den Rlumpfen zeitlich landertg und die Elektrof
nen somit auf die einzelnen Schwankungen dieser Potentialverschiebung reagierene
Man unterscheidet zwischen akustischen Gitterschwingungeng bei denen benachbarf
te Ionen stets in gleicher Richtung schwingeng und optische Anregungsmodeng die
entsteheng falls die Ionen einer Gitterzelle gegeneinander oszillieren �^c}e

Da akustische Gitterschwingungen die Auslenkung der einzelnen benachbarten Atof
me einbezieheng kann das Potential als Gradient der Elongation ujrO ti und einem
konstanten Deformationspotential DA angesetzt werden �_]}�_\}g

USjrO ti V DArujrO ti` j_e`\i

Nach Auswertung der lUbergangswahrscheinlichkeit mit der goldenen Regel von Ferf
mi lautet die Streurate aufgrund quantisierter akustischer Gitterschwingungen

SjkOk'i V
`QD-

AkbTL
rhV/Pv-s

XjWjki+ Wjk'ii` j_e`[i

Die Schallgeschwindigkeit im Halbleiter wird mit vs bezeichnet und die Dichte des
Materials mit Pe Ferner wird die temperaturabhlangige Besetzung der Phononen
flur einen kleinen Impuls q derart angenlahertg daq flur die Besetzungszahl mit der
Phononenenergie rhJac

Njqi V
kBTL
rhJac

j_e`Zi

gilte Die Dispersionsrelation wird als linear angenommen und weiters wirdg da die
Phononenenergie gering istg dieser Streumechanismus als elastisch angenommene
Man erhlalt flur die totale Streurate flur ein nichtparabolisches Band
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wobei zwischen Emission und Absorption nicht mehr unterschieden werden kann und
daher die Streurate doppelt so groq iste Im Gegensatz zu einem nichtparabolischen
Band ergibt sich flur ein isotropes Mehrbandmodell

TjkjWii V `
kbTLD
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Qrhv-sP
k-
:::::dkdW

::::: ` j_e_ci

Sowohl der polare als auch der azimutale Winkel sind isotrop verteilte Symmetrief
beziehungeng die im besonderen die Kristallstruktur behandelng zeigeng daq in Sif
lizium diese Streuung nur in longitudinalen Moden auftritte Aufgrund des kleineng
vernachllassigbaren Energielubertrags und der Symmetrieauswahlregeln verbleiben
Elektronen bei diesem Streuprozeq im selben Bande Akustische Phononen haben
also IntravalleyfCharakter �``}�_\}e

Optische Zwischentalstreuung

Beim optischen Schwingungsmodus eines Kristalls oszillieren die einzelnen Bestandf
teile der Einheitszelle gegenphasigg wobei der Schwerpunkt der Elementarzelle nicht
bewegt wirde Das Quantum dieses Schwingungsmodus wird als optisches Phonon
bezeichnete Wie bei den akustischen Phononen unterscheidet man auch hier zwif
schen longitudinalen und transversalen Schwingungene Optische Moden klonnen nur
in solchen Zellen auftreteng bei denen mehr als ein Atom pro Einheitszelle auftritte
Im Falle von Silizium ist die WignerfSeitzfZelle aus zwei ineinander verschachtelten
kubisch vlachenzentrierten Gittern aufgebautg die um ein Viertel der Raumdiagof
nale versetzt sind und acht Atome pro Einheitszelle aufweisene Das Potentialg das
auf die Elektronen wirktg ist proportional zur Auslenkung mit einem als konstant
angenommenen Maq flur die Stlarke der Wechselwirkung jDtKi �[Y}�Zc}g

HSjrO ti V jDtKi ujrO ti` j_e_ai

Im Gegensatz zur akustischen Deformationspotentialstreuung ist dieser Prozeq inf
elastische Elektronen klonnen also Energie durch Emission eines Phonons an das
Gitter abgeben oder aber bei Absorption aufnehmene Die Dispersionsrelation kann
in guter Nlaherung als konstant gegenluber q angesetzt werdene Die Streurate kann
nun folgendermaqen geschrieben werdeng
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Da Phononen einen ganzzahligen Spin habeng unterliegen sie der BosefEinsteinf
Statistik und gehorchen der folgenden Verteilung
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wobei vorausgesetzt wirdg daq sich das Phononensystem im thermodynamischen
Gleichgewicht mit dem Gitter bewndete

Die totale Streurate kann durch Integration luber alle mloglichen Endzustlande k'

gewonnen werden und ist gleich
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Der Faktor Zfi gibt die Anzahl der mloglichen Blander nach der Streuung ane Dabei
wird bei einer Emission die Energie vermindertg wlahrend bei einer Absorption sich
die Energie um den Betrag rhJop erhlohtg

W' V W2 rhJop` j_e_]i

Die Besetzungszahl nimmt bei einer Emission um eins zue Flur ein isotropes Mehrf
bandmodellg bei dem die einzelnen Blander um �Wfi verschoben sindg kann dieser
Sachverhalt als
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ausgedrluckt werdene Der polare und azimutale Winkel werden als isotrop im Raum
verteilt angesehene

StoUionisation

Unter Stoqionisation versteht man die Freisetzung eines gebundenen Elektronsg das
einem Atomrumpf aufgrund einer Kollision mit einem hochenergetischen Elektrons
weggeschlagen wirde Die physikalischen Grundlagen dieses Prozesses sind in �Za} zuf
sammengefaqte Dabei werden zwei neue Ladungstrlager erzeugtg das freigesetzte Elekf
tron sowie das Lochg das im Valenzband frei beweglich iste Dadurch wird die Anzahl
an neuen Ladungstrlagern vervielfacht und fluhrt zu einem nicht zu vernachllassigenf
den Beitrag der Hochenergieverteilunge In dem verwendeten Simulationsprogramm
klonnen Sekundlarelektronen wahlweise mitberlucksichtigt oder vernachllassigt werf
dene

Die Streurate wird phlanomenologisch behandelte Ab einer Schwellenenergie Wthg die
im allgemeinen der Energiellucke von Valenzf und Leitflahigkeitsband entsprichtg tritt
eine quadratische Abhlangigkeit von der Energie aufe Als Vorfaktor geht die Streurate
flur optische Phononen TopjWthi eing
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akustische Streuparameter

Schallgeschwindigkeit Y`c^4 ac*cm^s
Deformationspotential flur niedrige Energien [`YeV
Einsetzen energetisch niedriger Deformationspotentialstreuung c`a]eV
Deformationspotential flur hohe Energien ^`ceV
Einsetzen energetisch hoher Deformationspotentialstreuung c`_]eV

optische Streuparameter

Frequenz [`Z]]4 ac.,Hz
Zwischentaldeformationspotential ]`c4 ac'eV^cm
Innertaldeformationspotential ]`c4 ac'eV^cm

Tabelle _eaX Streuparameter flur das isotrope Mehrbandmodell
von Siliziume

wobei P ein freier Parameter istg der an die experimentellen Daten angepaqt worden
ist und gleich ce][ ist �Z`}e

Der Einvuq der Bandstruktur verschiedener Materialien wird in �][}�\\}�Z_} unf
tersuchte Eine numerische Beschreibung dieses Exekts zur Inkludierung in einem
MontefCarlofProgramm wird in �Z^} vorgestellte Der umgekehrte Fallg AugerfRef
kombinationg nlamlich daq ein Elektron in einen gebundenen Zustand lubergehtg wird
nicht berlucksichtigte Abschlieqend kann gesagt werdeng daq Stoqionisation entscheif
denden Einvuq auf das Rauschen eines Bauteils hat und zu einer starken Erhlohung
des DrainfStromes fluhren kanne

JMLMJ Ergebnisse der MonteNCarloNSimulation fOur Silizium

Die makroskopischen Eigenschaften von Silizium klonnen in Abhlangigkeit des elekf
trischen Feldes sehr genau bestimmt werdene Die Ergebnisse beziehen sich auf eine
Bandstrukturg wie sie aus Gleichung _ea` mit einem Gewichtsfaktor w V c`] extraf
hiert sindg da damit der Fehler bei der Bandstruktur als auch der Gruppengeschwinf
digkeit verglichen mit einer anisotropen Vollbandberechnung minimal sind �]a}e Flur
eine Berechnung der wichtigsten Transportgrloqeng wie die mittlere Elektronenenerf
gie und die Driftgeschwindigkeitg mlussen auch noch die Streuparameter angepaqt
werdene In �Z]} ist eine Optimierung der optischen und akustischen Streuparameter
vorgeschlageng um das vorhandene Modell mit experimentellen Daten in Einklang
zu bringene Dabei ist ein Verfahren entwickelt wordeng mit dem aufgrund von Gatef
und SubstratfStromberechnungen die Streuparameter entnommen werden klonnene
Die einzelnen Parameter sind in Tabelle _ea angegebene

Die Driftgeschwindigkeit in Silizium ist in Abbildung _e[jai dargestellte Die Erf
gebnisse der Simulation sind mit den experimentellen Daten �Z\} verglichene Bei
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Abbildung _e[X Die mittlere Driftgeschwindigkeit jai und die Elektronenf
energie jbi als Funktion des elektrischen Feldese

niedrigen Feldern steigt die Geschwindigkeit stark ane Flur sehr hohe Felder ist eif
ne Slattigung der Geschwindigkeit festzustellene Im Vergleich zu anderen isotropen
Mehrbandmodellen �]Z}�]Y} ist aber bei diesen hohen Feldstlarken kein Abvachen der
Geschwindigkeit zu erkennene Dieser Sachverhalt kann damit erkllart werdeng daqg
im Gegensatz zu anderen Berechnungen �]Z}�]Y}g die Gruppengeschwindigkeit auch
bei hloheren Elektronenenergien nicht abrupt gegen Null strebte

In Abbildung _e[jbi wird die Abhlangigkeit der mittleren Elektronenenergie vom

elektrischen Feld gezeigte Dabei werden die Resultate mit den Berechnungen von
�\\} verglichene Obwohl Abweichungen sogar bei niedrigen Feldstlarken augenscheinf
lich sindg ist wegen der verschiedenen Streupotentiale und der daraus entstehenf
den Abweichung selbst bei verschiedenen Vollbandmodellen ebenfalls keine exakte
lUbereinstimmung zu wnden �]`}�Z[}e Die Energie ist bei niedrigen Feldern nahezu
konstantg wlahrend bei einem elektrischen Feld der Grloqenordnung von ac+V^cm ein
starker Anstieg einsetzte Bei elektrischen Feldstlarken im Bereich von ac+V^cm bis
ac*V^cm ist die Energie luber den Werten einer Rechnung mit einer Vollbandstrukf
ture Dieser Unterschied wirdg wie bereits erwlahntg von der Wahl der Streuparameter
flur die optische Deformationspotentialstreuung verursachtg die sogar bei Vollbandf
modellen eine Schwankung der mittleren Elektronenenergie hervorruft �]a}�Z[}e

Flur die Elektroneninjektion an der Grenzvlache des Isolators zur GatefElektrode ist
die genaue Kenntnis der Hochenergieverteilung der Elektronen sehr wichtige Bei eif
ner Vergleichsstudie �Z[} zeigt sich ganz deutlichg daq flur nichtparabolische Einbandf
modelleg bei denen die flur die Streupotentiale akustischer und optischer Phononen
vorgegebene Werte verwendet werdeng sehr lahnliche Ergebnisse erhalten werdeng sof
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Abbildung _eZX Vergleich der Verteilungsfunktion von Elektronen eines
isotropen MehrbandfMontefCarlofProgramms mit verf
schiedenen MontefCarlofRechnungen mit einer anisotrof
pen Vollbandstrukture

wohl flur die mittlere Energie als auch flur die Verteilungsfunktione Jedoch sind diese
Modelleg wie schon mehrfach erwlahnt worden istg nur bis zu Elektronenenergien von
ungeflahr a`Z]eV glultige Dagegen zeigen sich flur Vollbandmodelle wie auch flur numef
risch angepaqte Modelle Abweichungen ab etwa `eV e Das kann damit erkllart werdeng
daq verschiedene Methoden zur Berechnung der Streuraten als auch der Bandstrukf
tur verwendet werdene In Abbildung _eZ werden vier verschiedene Vollbandmodelle
mit den Daten des isotropen Mehrbandmodells dargestellte Die Verteilungsfunktion
in nichtdotiertem Silizium ist flur ein elektrisches Feld von _cckV^cm berechnet
wordeng wobei Stoqionisation nicht berlucksichtigt wirde Die strichlierte Linie gibt
eine Vollbandberechnung von Fischetti und Laux �\\}g die strichpunktierte Linie die
Rechnung des ersten Vollbandmodells von Tang und Hess �][}g die punktierte Linie
Berechnungen von Yoder et alU �ZZ} und die lange strichlierte Linie enthlalt die Verf
teilungsfunktion eines VollbandfMontefCarlofProgrammes von Kunikiyo et alU �ZY}e
Die Ergebnisse des isotropen Mehrbandmodells sind mit der durchgezogenen Linie
eingezeichnete
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Grundslatzlich kann gesagt werdeng daq optischen Phononen den Hochenergietransf
port von Elektronen sicherlich in einem weit stlarkeren Ausmaq modiwzieren als
anisotrope Bandstrukturexektee Untersuchungeng inwieweit die quantenmechanische
Nlaherung erster Ordnung flur optische Streuprozesse beibehalten werden kann oder
aber verbesserte Algorithmen zur Bestimmung dieser Streuwahrscheinlichkeit verf
wendet werden mlusseng werden in �aY}�``} diskutierte Dabei wird versuchtg eine Herf
leitungg die die Energieabhlangigkeit dieses Potentialsg den Einvuq der Bandstruktur
als auch eine eine vollstlandige quantentheoretische Behandlung miteinbeziehtg anf
zugebene

ILJ MonteMCarloMSimulationen in Siliziumdioxid

Siliziumdioxid ist der wichtigste Isolator in der Halbleitertechnologiee Erste Bef
rechnungeng um das Verhalten von Siliziumdioxid als auch das von Alkalihalogef
niden unter dem Einvuq eines elektrischen Feldes zumindest qualitativ zu erllauterng
wurden bereits um aY_] durchgefluhrt �Yc}e Dabei wurde derjenige Streumechanisf
musg der bei niedrigen Feldstlarken den Elektronentransport kontrolliertg nlamlich
Gitterstreuung aufgrund von polarfoptischen Phononeng angegebene Das Potential
dieses Prozesses wurde aufgrund des ionischen Charakters von Alkalihalogenidbinf
dungen als coulombartig identiwzierte Das kritische Feld in solchen Verbindungeng
das einen Materialzusammenbruch bewirktg konnte abgeschlatzt werdene Im Gegenf
satz dazu wurde ein Zusammenhang zwischen Elektronentransport und Stoqionisaf
tion hergeleitet �Ya}e Weitere Untersuchungen �Y`} von ionischen Kristallen zeigeng
daq das kritische elektrische Feld unabhlangig von der Kristallsymmetrie und der
Richtung eine Degradation hervorrufte Inwieweit eine Temperaturabhlangigkeit des
Stromtransports und des kritischen Feldes auftrittg wurde in �Y_} erarbeitete Dabei
wird auch zum ersten Mal darauf hingewieseng daq nichtpolare akustische Phononen
den Transport beeinvussene Eine Berechnung des Elektronentransports mittels einer
vollstlandigeng nichtperturbativen quantenmechanischen Ableitung mit der Methode
der Pfadintegrale wurde in �Y^}�Y]} durchgefluhrtg wobei nur polarfoptische Phononen
berlucksichtigt wurdene

Auswertungen experimenteller Arbeiten �Y\}�Y[} zur Untersuchung des RamanfSpekf
trums in Siliziumdioxid lassen die Schluqfolgerung zug daq zwei verschiedene Mof
den longitudinaler polarfoptischer Phononen auftretene MontefCarlofRechnungen
zur Studie des Elektronentransports wurden erstmals in �YZ}�YY} getlatigtg um das
kritische Feld bei Alkalihalogeniden zu bestimmene Die Frageg ob nicht doch nichtf
polare Phononen in die Energierelaxationszeit eingeheng wird in �acc} aufgeworfen
und dahingehend beantwortetg daq die Hlauwgkeit von Kollisionen deswegen stark
erhloht wird und somit auch das Auftreten von Stoqionisation erst bei hloheren elekf
trischen Feldern einsetzte
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Die Beweglichkeit von Elektronen in amorphem Siliziumdioxid ist erstmals in �aca}
behandelt wordeng wobei flur niedrige Feldstlarken nur polarfoptische Phononen verf
antwortlich sinde Eine qualitative rechnerische Abhandlung des Llochertransports
wndet sich in �ac`}�ac_} mit Bezugnahme auf �ac^}e In dieser Arbeit wird der Stromf
transport aufgrund der groqen exektiven Masse von Llochern damit erkllartg daq
sich die ungeslattigten Elektronenbindungen mit Phononwechselwirkungen sprungf
haft verschiebene

Zur Berechnung des kritischen Feldes wurde ab aY[c die MontefCarlofMethode verf
wendete Dabei wurde der Materialzusammenbruch ab Feldstlarken grloqer als unf
geflahr _MV^cm vorausgesagt �ac]}�ac\}�ac[}e Obwohl Ridley qualitativ eine Abf
schlatzung der Energieabhlangigkeit der nichtpolaren akustischen Phononenwechself
wirkung angab und die Behauptung aufstellteg daq trotz des ionischen Charakters
der Bindung in Alkalihalogeniden und Siliziumdioxid dieser Streumechanismus eif
ne Stabilisierung des Elektronentransport bei hloheren Feldstlarken zulassen muqg
wurde erstmals in �acZ} eine quantitative Auswertung dieses Streuprozesses in If
VIIfVerbindungen durchgefluhrte Das Resultat dieser Arbeiten hat die starke Enerf
gieabhlangigkeit des postulierten Streuprozesses richtig wiedergegebene Eine analoge
Erweiterung auf Siliziumdioxid von Fischetti �acY}�aac} fluhrte dahingehend zu eif
ner konsistenten Erkllarung des Hochenergietransports in amorphen Quarzg daq die
freie Wegllange als auch die Energierelaxationszeiten mit den Experimenten luberf
einstimmene Die Ableitung eines quantenmechanischen Modells flur diesen neuen
Streuprozeq �aaa} als auch eine Erweiterung auf quantenmechanischen Transport
�aac} brachte keine nennenswerten Modiwkationen und lieq die Schluqfolgerung zug
daq mit der semiklassischen MontefCarlofRechnungen zahlreiche experimentelle Erf
gebnisse �aac}�aa`} richtig erkllart werden klonnene Im Gegensatz dazu unternahmen
Porod und Ferry �aa_}�aa^} den Versuchg den Stromtransport im Oxid so zu beschreif
beng daq verschiedene Tlaler vorhanden seien und eine optische Zwischentalstreuung
die Energie der Elektronen niedrig hlaltg um die Stoqionisation bei elektrischen Felf
dern ab _MV^cm zu unterbindene

Bei Speicherbauteilen wird in der Fertigungstechnologie die Nitridation verbunden
mit der Reoxidation eingesetzte Dabei werden in spezielleng mehrschichtigen Isof
latorschichten aus dlunnen Oxiden und relativ dicken Nitriden jMNOSg MONOSi
die kondensatorlahnlichen Eigenschaften zur Speicherung von Ladung ausgenlutzte
Wegen dieser zuslatzlichen Grenzvlache wird beim Schreibf und Lloschzyklus auff
grund hoher positiver oder negativer GatefSpannungen ein weiteres Zentrum aus
sogenannten trapped electrons auff beziehungsweise abgebaute Um jedoch die isof
lierenden Eigenschaften von Siliziumdioxid in MOSfStrukturen zu optimiereng verf
sucht man mit Aufdampfverfahren die Kristalldefekte in Siliziumdioxid mloglichst
gering zu haltene Prozeqtechnologien zur Reduktion dieser unerwlunschten Exekte
sind in �aa]} beschriebene Experimentelle Messungen an Nitridschichten hingegen
jSi,N+i sind noch nicht durchgefluhrt wordene Ein Nitrid hat im Gegensatz zu Silif
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ziumdioxid eine kleinere Energiellucke zwischen Valenzf und Leitflahigkeitsband von
ungeflahr ]eV �aa\} und somit wird ein verstlarkter Tunnelstrom zu erwarten seine
Die Dielektrizitlatskonstante ist mit [`] dagegen fast doppelt so hoch wie in SiO-

�aa\}e Bis jetzt sind noch keine Bandstrukturberechnungen oder eine Analyse der
zugrundeliegenden Streuprozesse vorhandeng obwohl man isolierende Eigenschaften

lahnlich wie in Siliziumdioxid vermutete Transportberechnungen flur dieses Material
sind ausstlandige

JMKML Bandstruktur in Siliziumdioxid

Im Gegensatz zu Halbleitern unterscheiden sich Isolatoren wegen der groqen Enerf
giellucke zwischen Valenzf und Leitflahigkeitsbande Im allgemeinen werden auch bei
hohen Temperaturen nur wenig Elektronen im Leitflahigkeitsband anzutrexen seine
Berechnungen mit der Pseudopotentialmethode �aa[} und einem sogenannten tightV
bindingfVerfahren �aaZ} ergeben eine Energiedixerenz von ungeflahr YeV zwischen
diesen beiden Blandern flur [fQuarz in einer hexagonalen Strukture Die Brillouinzof
ne einer hexagonal vlachenzentrierten Struktur ist in Abbildung _eY eingezeichnete
Das direkte Gitter besteht aus drei Siliziumf und sechs Sauerstoxatomen �aaY}e Abf
bildung _eac zeigt die einzelnen Blander in Siliziumdioxidg die mit der Pseudopotenf
tialmethode berechnet worden sind �aa[}e Der Nullpunkt entspricht dem Maximum
des hlochsten Valenzbandese Das erste Leitflahigkeitsband erstreckt sich luber ^eV
und wird somit den Elektronentransport in Siliziumdioxid wesentlich bestimmene
Die Anisotropie dieses Bandesg das im Mittelpunkt der Brillouinzone lokalisiert istg
kann als gering angesehen werden �acY}�aac}e Da Siliziumdioxid als GatefIsolator eine
amorphe Struktur aufweistg wird in �a`c}�a`a} darauf hingewieseng daq die elektronif

schen Eigenschaften einer [fQuarzstruktur sehr lahnlich sinde Die Zustandsdichte in
Siliziumdioxid weist zwischen a^ und a\eV ein scharfes Minimum aufe In Berechnunf
gen von Titaniumdioxidg das strukturelle und kristallspeziwsche lAhnlichkeiten mit
Siliziumdioxid hatg ist die Zustandsdichte flur das Leitflahigkeitsband eingezeichnet
�a``}e Ein Minimum ist dort genau dann festzustelleng wenn innerhalb der Bandf
struktur eine Llucke auftritte

Zur Berechnung der Bandstruktur �a`_} wird einerseits ein sphlarisch parabolischesg
ein sphlarisch nichtparabolisches als auch ein analytisches Vierbandmodell �]Z} verf
wendete In Tabelle _e` sind die einzelnen Parameter angegebene Flur das nichtparaf
bolische Band betrlagt die Nichtparabolizitlat [ V c`a]eV $.e Die Energierelationen
in Abhlangigkeit des Wellenvektors lauten

Wja h [Wi V
rh-k-

`m(
i

flur c * k * kmax Band aO j_e_Zi

W V W/ 2 rh-k-

`m(
i

flur c * k * kmax Band `O _O ^` j_e_Yi
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Abbildung _eYX Brillouinzone in Siliziumdioxid flur eine vlachenzentrierf
te hexagonale Gitterstruktur nach Calabrese und Fowler
�aaY}e

Abbildung _eacX Bandstruktur in Siliziumdioxid flur eine vlachenzentrierte
hexagonale Gitterstruktur nach Berechnungen von Chef
likowsky und Schlluter �aa[}e
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Band m( �m/} Wmin �eV } Wmax �eV } kmax �nm
$.}

a ce]c cecc ]e]` aae]^
` ae_^ ]e]` Ye_a aae]^
_ aec] [ecc Yecc [e^`
^ aec] Yecc aaecc [e^`

Tabelle _e`X Bandparameter flur das Vierbandmodelle

Das Vierbandmodell und die dazugehlorige Zustandsdichte ist in Abbildung _eaa
dargestellt und mit einem parabolischen und nichtparabolischen Einbandmodell verf
glichene Mit der Wahl des ersten Bandes ist das zweite eindeutig festgelegt �]Z}e Die
Wahl des dritten und vierten Bandes erfolgt mit einer numerischen Approximation
der einzelnen Blander der vollen Bandstrukturg wobei die Tatsache berlucksichtigt
wirdg daq bei [eV ein Minimum auftritte Flur das dritte und vierte Band sind einfache
Berechnungen zur Reproduktion der tatslachliche Zustandsdichte ausgefluhrt wordene

Experimentelle Arbeiten �a`^}�a`]}g bei denen die Streurate extrahiert worden istg
lassen Rluckschllusse auf die Zustandsdichte zue Ein Minimum der Streurate wird zwif
schen \eV und YeV festgestellte Ein zweites Maximum ist erst bei sehr hohen Enerf
gien j] aceV i angegeben*e Dieses Maximum kann flur elektrische Feldstlarken unter
acMV^cm vernachllassigt werdene In �a`^} liegt das Hauptaugenmerk auf Elektronen
mit Energien von mehr als aceV e Es wird ein tief inelastischer Streuprozeq postuf
liertg der bei Elektronen flur einen Energieverlust von ungeflahr ``]eV verantwortlich
iste Als Erkllarung flur diesen Prozeq wird ElektronfElektronwechselwirkung vorgef
schlagene Eine detaillierte Untersuchung dieses Streumechanismusk ist ausstlandige
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Abbildung _eaaX Die linke Abbildung stellt die verwendete Bandstrukf
tur flur Siliziumdioxidg die rechte die Zustandsdichte der
verwendeten Bandstrukturen dare

!Das dritte und vierte Band sind somit unterschZatzt wordenR Die Berechnung der Bandstruktur
des LeitfZahigkeitsbandes in Abbildung NRPQ ist auf ^eV ab dem LeitfZahigkeitsband beschrZanktR
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JMKMK Streuprozesse in Siliziumdioxid

Flur die Evaluierung der makroskopischen Grloqen werden nur Wechselwirkungen mit
dem Gitter betrachtete Materialverunreinigungeng welche zweifellos bei der Degradaf
tion wichtig sindg werden aufgrund nicht bekannter lortlicher Verteilungen oder aber
wegen der mangelnden Kenntnis der zugrunde liegenden physikalischen Prozesse verf
nachllassigte Deren Einvuq auf die mittlere Teilchenenergie und Driftgeschwindigkeit
wird jedoch als sehr gering angenommen �aac}e

Zu diesen Streuprozessen zlahlen Elektroneneinfang und ffreisetzungg Verunreinigung
durch Wasserstox und anderer Metalle der ersten Hauptgruppe sowie ungeslattigte
Bindungen aufgrund von Gitterdeformationene Flur diese Wechselwirkungeng wie
oben erwlahntg ist zumindest eine genauere Kenntnis des mikroskopischen Vorgangs
erforderliche Ebenso wird das Auftreten von Stoqionisation bei Elektronenenergien
ab ungeflahr YeV nicht berlucksichtigt �acY}�aac}�a`\}e

PolarToptische Streuung

Da die chemische Bindung von Silizium und Sauerstox einen starken ionischen Chaf
rakter aufweistg ist eine Wechselwirkung der Elektronen mit der oszillierenden elekf
trischen Dipolverteilung der Gitterionen in Siliziumdioxid derjenige Mechanismusg
der bei niedrigen Feldstlarken flur den hohen Energieverlust der Elektronen verantf
wortlich iste

Die Wechselwirkung hat aufgrund des ionischen Charakters von Silizium und Sauf
erstoxbindungen ein coulombartiges Potentiale Die Streuwahrscheinlichkeit �^^}�Yc}
kann als

SjkOk'i V
`Qe-

q-

,
a

rWQ
+ a

rWO

+5
Njqi h

a

`
2 a

`

4
XjWjki+ Wjk'i2 rhJLOi` j_e^ci

flur Absorption jhi und Emission j+i geschrieben werdene Die Besetzungszahl Njqi
flur polar longitudinale optische jLOi Phononen ist gleich

Njqi V
a

exp
7
1hHLO
kBTL

6
+ a

` j_e^ai

Dabei ist JLO die Kreisfrequenz der Phononen und rWQ und rWO reprlasentieren die
statische und die optische Dielektrizitlatskonstantee Integration luber alle erlaubten
Zustlande k' ergibt die totale Streurate flur ein nichtparabolisches Band)

TjWi V
e-JLO

^
p
`m(#4&

,
a

rWQ
+ a

rWO

+5
Njqi h

a

`
2 a

`

4
a h `[W'p

Y
log

p
Y h

p
Y'

2pY 1pY' ` j_e^`i

'Wenn ein parabolisches Band verwendet wirdT dann kann fZur die Bandformfunktion die Energie
eingesetzt werdenR FZur das Vierbandmodell muY zusZatzlich noch die Energiedi]erenz zwischen den
einzelnen BZandern miteinbezogen werdenR
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Dabei stellt Y die energieabhlangige Bandformfunktion dar und die Energiebilanz ist
durch

W' V W2 rhJLO j_e^_i

gegebene Die Dispersionsrelation flur longitudinale Phononen wird als konstant anf
genommene

Dieser Mechanismus bevorzugt kleine Streuwinkelg und der polare Ablenkungswinf
kel kann numerisch mit der statistischen Verteilungsfunktion des Streuwinkels P jUi
ermittelt werdeng

P jUi V
j
p
YY' h [WW' cos Ui-

Y h Y{+ `
p
YY' cos U

sin UdU` j_e^^i

Der azimutale Winkel ist isotrop verteilte Aufgrund von Symmetrieluberlegungen
sind transversale Moden sehr viel schwlacher als die longitudinalen �aac}e

Nichtpolare akustische Streuung

Bei niedrigen Energien tritt flur Elektronen Streuung aufgrund von akustische Phof
nonen aufe Dabei kann flur niedrige Energien die flur Silizium beschriebene Nlaherung
der Deformationspotentialstreuung verwendet werdene Wenn aber der Wellenvektor
die Hlalfte des maximal erlaubten Wellenvektors im reziproken Gitter luberschreif
tetg dann sind Umklappprozesse mloglich �[^}�acZ}�acY}e Dabei erfolgt ein groqer Imf
pulslubertrag auf das Gittere Im Gegensatz zu den polarfoptischen Phononen wird
eine Streuung um groqe Winkel eintretene Da in amorphem Siliziumdioxid keine
Kristallstruktur vorliegtg kann dieser Streuprozeq als isotrop angesehen werdene

Der lUbergang eines Elektrons im Kristall mit dem Zustand jkO ci in jk'O c'i kann in
erster Nlaherung als

jhk'O c' jHSjkO cij- V rh

`PJjqi
jSjqij- j_e^]i

angeschrieben werdene Im Grenzfall groqer Phononenimpulse kann der Faktor Sjqi
mit einem dixerentiellen Wirkungsquerschnitt Njqi angeschrieben werdeng der mit
dem Formfaktor des Kristallgitters in Zusammenhang gebracht werden kanng und
in Relation mit dem kristallimpulsabhlangigen Faktor Sqjqi gilt �acZ}g

jSjqij- V Qrh+N-q-

m(&
Njqi` j_e^\i

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

Jjqi V JBZ V vsqBZ j_e^[i
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mit der Schallgeschwindigkeit vs angenlahertg wobei qBZ den Phononenimpuls des
Randes der Brillouinzone darstellte Eine weitere Vereinfachung ergibt sichg wenn
statt der Dichte nun der Quotient aus Masse des schwersten Konstituenten der Einf
heitszelleMO des Molekluls und der Volumens der Kristallzone verwendet wird(e Eine
Abhlangigkeit des Wirkungsquerschnitts vom Phononenimpuls wird vernachllassigt
und daher als konstant angenommeng N V Njqie Die Energie nach der Kollision
berechnet sich wie folgtg

W V W' 2 rhvsqBZ ` j_e^Zi

Berlucksichtigt man alle drei lAste des akustischen Phononenspektrumsg dann erhlalt
man flur die totale Streurate mit der Bandformfunktion YBZ an der Stelle des Imf
pulses an der Bandkante qBZ

TjWi V
ZQ,N-N

m(MOJBZ

5
Njqi h

a

`
2 a

`

4
ja h `[W'i

,
Y

YBZ

+,P-

O j_e^Yi

Njqi V
a

exp
7
1hHBZ
kBTL

6
+ a

` j_e]ci

In der obigen Gleichung tritt eine sehr starke Energieabhlangigkeit der Streurate
aufe Inwieweit die Approximationg daq der Wirkungsquerschnitt konstant istg den
tatslachlichen Sachverhalt richtig wiedergibtg kann nicht beantwortet werdene In der
Arbeit von Arnold et alU �^Y} wird dieses Problem angeschnittene Da sich aber bei
llocherlahnlichen Blandern die Streurate mit ansteigender Elektronenenergie verminf
dertg ist es nicht mloglichg die richtige Impulsabhlangigkeit anzugebene

Nichtpolare optische Streuung

Die nichtpolare optische Streuung ermloglicht lUberglange zwischen den einzelnen
Blanderne Jedoch wird bei dieser Streuung der impulsabhlangige Faktor Sjqi als
konstant angenommene Deswegen hat diese Art von Wechselwirkung nur eine unterf
geordnete Bedeutung in Siliziumdioxide Die mathematische Behandlung ist dieselbe
wie Kapitel _eae`e

Eine andere Erkllarung des Elektronentransports in Siliziumdioxid ist von Porod und
Ferry �aa_}�aa^} vorgeschlagen wordene Dabei werden lahnlich wie bei Galliumarsenid
verschiedene Tlaler im Leitflahigkeitsband angenommene Optische Zwischentalstreuf
ung wird dabei herangezogeng um ein unbegrenztes Anwachsen der Elektronenenerf
gie bei hohen elektrischen Feldstlarken zu verhinderne Jedoch istg wenn man die
Bandstruktur von Abbildung _eac betrachtetg nur eine schwache Anisotropie festzuf
stellene Weiters gibt es in einem Energiebereich von ungeflahr ]eV ab der Untergrenze
des Leitflahigkeitsbandes keine Anzeichen flur Satellitentlalere

&In der Arbeit von Sparks et al% XPQ_W wird stattdessen die atomare Masse des MolekZuls
verwendetR
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JMKMJ Ergebnisse der MonteNCarloNSimulation fOur

Siliziumdioxid

Bei niedrigen Feldstlarken und daher kleinen Elektronenenergien wird aufgrund der
starken ionischen Bindung in Siliziumdioxid von polarfoptischen Phononen ein starf
ker dissipativer Mechanismus in Gang gesetztg sodaq freie Elektronen die Energie
des Feldes an das Gitter abgebene Zwei Moden �Y[} tragen zu einer Stabilisierung
des Ladungstransports beie Dabei absorbiert das Gitter entweder eine Energie von
WLO#

V c`a^_eV oder aber im zweiten Schwingungsmodus WLO&
V c`c\_eV e Falls

jedoch die Geschwindigkeit der Ladungstrlager aufgrund hloherer Felder weiterhin
ansteigtg kann das Gitter der Bewegung der Elektronen nicht llanger folgene Die Raf
teg mit welcher die Elektronen nun das Gitter polarisiereng nimmt abe Elektronen
nehmen also ab einem elektrischen Feld von ungeflahr `MV^cm mehr Energie aufg
als sie an das Gitter abgeben klonnene

Alle Experimente zur Messung der Elektronenenergie bei hohen Feldstlarken zeigen
aberg daq die mittlere Elektronenenergie wesentlich hloher als die Energie der polareng
longitudinalen optischen Phononen iste Ein zweiter wichtiger Streuprozeq muq also
stattwnden �[^}�acZ}�aac}e Akustische Phononen sind bereits flur den Hochenergief
transport von Alkalihalogeniden vorgeschlagen wordene Da Stoqionisation aufgrund
der Dixerenz zwischen Valenzf und Leitflahigkeitsband erst bei sehr hohen Energien
einsetztg stabilisiert diese Wechselwirkung der Elektronen mit dem Gitter die Enerf
gieverteilung und verhindert einen dielektrischen Zusammenbruch jpolar runawayie
In Abbildung _ea` sind die Streuraten des Vierbandmodells mit einem parabolif
schen als auch einem nichtparabolischen Einbandmodell verglichene Im niedrigen
Energiebereich ist die Streurate fast ausschlieqlich aus der Streurate der beiden
polarfoptischen Moden zusammengesetzte

E �MV^cm} band a �m} band ` �m} band _ �m} band ^ �m}

a acceccc ceccc ceccc ceccc
` acceccc ceccc ceccc ceccc
_ YYeYY] cecc] ceccc ceccc
^ YYeYZ` ceacZ ceccc ceccc
] YYe`aY ce[Zc cecca ceccc
\ Y[e`__ `e[]Y cecc\ cecc`
[ Y`e[[[ \e`cc cecaZ cecc]
Z ZYea__ aceZac cec^c ceca[
Y Z^eaZZ a]e[a\ cec[c cec`\
ac [Yea_` `ce[a[ ceac\ cec^]

Tabelle _e_X Besetzung der einzelnen Blander des Vierbandmodellse
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Abbildung _ea`X Berechnete Streurate in Siliziumdioxid flur verschiedene
Bandmodelle
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Abbildung _ea_X Partielleg berechnete Streurate in Siliziumdioxid flur das
Vierbandmodell
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Akustische Deformationspotentialstreuung kann nahezu vernachllassigt werdene Auff
grund der starken Energieabhlangigkeit der nichtpolaren akustischen Phononenstreuf
ung jUfProzessei steigt die Streuwahrscheinlichkeit sehr stark ane Flur ein nichtparaf
bolisches Band erkennt man deutlich im Gegensatz zu einem parabolischen Band die
Tendenz zu starkem Anwachsene Beim Vierbandmodell nimmt die Streurate wegen
des llocherlahnlichen zweiten Bandes wieder abe Die einzelnen Beitrlage der Prozesse
sind ebenfalls in Abbildung _ea_ eingezeichnete Ab einer Energie von _eV wird die
totale Streurate von den akustischen Phononen dominierte Die Unstetigkeiten an den
Spitzen sind aufgrund der Einschrlankung auf Innertalstreuung bedingte Nichtpolare
optische Phononen sind nahezu unbedeutend und tragen nur zur Zwischentalstreuf
ung und somit zur Besetzung der hloheren Blander beie

Das akustische Deformationspotential ist flur die Normalf und Umklappprozesse
gleich _`ceV �aac} bei nichtparabolischem Band und ]`ceV bei einem parabolischen
Bande Zwischen ``[\eV g also der Hlalfte des ersten Bandesg und ^eV ist die Streurate
linear interpoliert �acY}e Flur die polarfoptischen Phononen wird jeweils die exektive
Elektronenmasse verwendetg im dritten und vierten Band ist dieser Prozeq unterf
drluckte Die optische Zwischentalstreuung hat ein Potential jDtKi von ]4ac'eV^cm
�ac[}e In Tabelle _e_ ist die Besetzung der einzelnen Blander gegebene Bis zu einer
Feldstlarke von ungeflahr [MV^cm wird der Transport fast ausschlieqlich vom ersten
Band bestimmtg erst danach trlagt das zweite Band zum Elektronentransport beie
Das dritte und vierte Band haben bei allen Feldstlarken nur einen geringen Einf
vuq und klonnen bis zu elektrischen Feldern von ungeflahr acMV^cm vernachllassigt
werdene Jedoch ist zu berlucksichtigeng daq mit einer hloheren optischen Deformaf
tionspotentialstreuung auch die Besetzung der hloheren Blander zunimmte Flur Anf
wendungen im Transistorbereichg bei denen maximal Feldstlarken bis zu [MV^cm
auftreteng ist es ausreichendg ein einzelnes nichtparabolisches Band zu verwendene

Zur Bestimmung der mittleren Geschwindigkeit und der Energie sind drei verschief
dene experimentelle Meqmethoden verwendet wordene Das sogenannte Elektrolumif
niszenzverfahren ermloglicht eine indirekte Bestimmung der mittleren Elektronenf
energie an der Grenzvlache SiliziumdioxidfMetallelektrodee Die Elektronen verursaf
chen eine Plasmonemission im Metall und die Kopplung von Photonen und Plasf
monen bedingt eine verstlarkte Luminiszenze Dieses Photonenspektrum wiederum
llaqt Rluckschllusse auf die Energie zug die die Elektronen bei Eintritt in die Gatef
Elektrode haben �a`a}e Die zweite experimentelle Technikg die Ladungstrlagerseparaf
tion �a`[}g erlaubt eine indirekte Messung der Elektronenenergieg die bei hohen elekf
trischen Feldstlarken von der GatefElektrode ins Silizium beschleunigt werdene Da
diese Ladungstrlager im Siliziumsubstrat sehr hohe Energien aufweiseng werden dort
verstlarkt ElektronfLochpaare erzeugte Llocher und Elektronen klonnen unabhlangig
voneinander gezlahlt werdeng indem man den Sourcef unddoder Drainstrom eines
MOSfTransistors miqte Je heiqer die Elektronen sindg desto mehr Paare werden
generierte Wenn nun das Verhlaltnis der Ladungstrlager bestimmt wirdg kann diejenif
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ge mittlere Elektronenenergie ermittelt werdeng die die Elektronen beim Verlassen
des Oxids habene Bei der Vakuumemission kann direkt auf die mittlere Energie als
auch auf die Energieverteilung der Elektronen geschlossen werdene Dabei werden die
Elektronen vom Substrat injiziertg gelangen zur GatefElektrode und werden in einer
Vakuumkammer analysiert �a`Z}e

In Abbildung _ea^ ist die Driftgeschwindigkeit als Funktion des elektrischen Felf
des bei Raumtemperatur dargestellte Die experimentellen Daten sind dem Vakuumf
emissionsverfahren entnommen �aac}e Die Geschwindigkeit wlachst solange ang bis
die nichtpolaren akustischen Phononeng die eine Streuung um groqe Winkel bevorf
zugeng eine starke Umverteilung der Impulskomponenten gewlahrleistene Vergleich
der verschiedenen theoretischen Berechnungen ergibtg daq die beiden parabolischen
Einbandmodelle eine Abweichung aufweiseng die auf die exektive Masse in Siliziumf
dioxid zurluckzufluhren iste Obwohl in �aac} die Tatsache bekannt istg daq die eff
fektive Masse c`]m/ des ersten Leitflahigkeitsbandes in Siliziumdioxid betrlagtg wird
diese gleich der Elektronenmasse angenommene Aufgrund von quantenmechanischen
Korrekturen der Streurate zeigt sich eine konstante Driftgeschwindigkeit bei hohen
Felderne Das nichtparabolische und das Vierbandmodell ergeben niedrigere mittlere
Geschwindigkeiten bei schwachen Feldstlarken und liegen nlaher bei den experimenf
tellen Datene Aufgrund der stark ansteigenden Streurate eines nichtparabolischen
Bandes vacht die Geschwindigkeit bei E V [MV^cm nicht abe Die Elektronenf
beweglichkeit hat bei niedrigen Feldstlarken den von Hughes �ac`} vorhergesagten
Wert von `]cm-^V s und flallt danach in exponentieller Darstellung nahezu linear
abe In Abbildung _ea] ist die Elektronenenergie eingezeichnet und mit experimentelf
len Messungen verglichene Die lUbereinstimmung mit den Daten des Vakuumemisf
sionsexperiments ist flur ein Feld zwischen _`]MV^cm und ZMV^cm ausgezeichnete
Ebenso sind Energiewerte des Ladungstrlagerseparationsexperiments in einem Bef
reich von ]MV^cm bis acMV^cm nahezu identische Das splate Ansteigen der Enerf
giedaten wird in �a`[} wegen eines eingeschrlankten Meqbereichs erkllarte Die Dateng
die mit dem laltesten Verfahreng der Elektroluminiszenzg ermittelt worden sindg lief
gen unter den theoretischen Berechnungene Bei den Simulationen ist das Anwachsen
der Elektronenenergie bei verschiedenen Feldstlarken festzustellene Eine Erkllarung
hierflur liefert die unterschiedliche exektive Massee Mit einem parabolischen Einf
bandmodell und einer exektiven Masse von m( V c`]m/ kann eine Stabilisierung
der Energie nur dann erreicht werdeng falls der Faktor Sq im Gegensatz zu einem
nichtparabolischen Band von _`ceV auf ]`ceV erhloht wirde

Die Thermalisierungsllange wird als diejenige Llange dewniertg die ein Elektron bef
nlotigtg um seine Durchschnittsenergie anzunehmene Diese Llange ist sowohl von der
Feldstlarke als auch der injizierten Elektronenenergie abhlangige Bei niedrigen Injekf
tionsenergien schwankt dieser Bereich zwischen a\nm flur niedrige Feldstlarken und
a`nm flur hohe Feldstlarkene Die linke Abbildung _ea\ gibt diesen Sachverhalt flur
eine Injektionsenergie Winj V c`aeV flur verschiedene elektrische Felder wiedere Wird
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nun ein Elektron mit `eV injiziertg so verringert sich die Thermalisierungsllangee Bei
hohen Feldern hat das Elektron bereits nach Znm die Durchschnittsenergie angenomf
mene Vermindert man das Feldg wird diese Llange auf ungeflahr a`nm anwachsene

Eine Untersuchung der Temperaturabhlangigkeit ist in den Abbildungen _ea[g _eaZ
und _e`c gegebene Die totale Streurate der longitudinalen polarfoptischen Phononen
ist im Vergleich mit den akustischen Phononen bei hloherer Energie geringe Dabei
ist die Streurate nur flur den interessanten Energiebereich bis \eV eingezeichnete
Die Energieg in Abbildung _eaZ festgehalteng hat bei niedrigen Feldstlarken eine umf
so hlohere Energieg je hloher die Temperatur iste Bei niedrigen Feldern luberwiegt
die thermische Energieg zuslatzlich nehmen noch die polarfoptischen Phononen viel
Energie aufe Steigt nun das elektrische Feldg so wird ein Elektron bei niedriger Krif
stalltemperatur eine hlohere Energie aufweiseng da die Streuraten geringer sinde Die
maximale prozentuelle Abweichung ergibt sich knapp vor dem Einsetzen der akustif
schen Phononenstreuung jAbbildung _eaYie Bei weiterem Anwachsen der Feldstlarke
wird also aufgrund der hloheren Streurate bei grloqerer Temperatur eine niedrigere
Energie zu erwarten seine Die Geschwindigkeit hat flur niedrige Energie immer einen
kleineren Werte Es zeigt sichg daq die relative Abweichung bei geringen elektrischen
Feldstlarken am grloqten ist jAbbildung _e`aig da die thermische Energie den Hauptf
beitrag liefert und somit auch die mittlere Geschwindigkeit unkorreliert iste

Die Driftgeschwindigkeit kann durch eine analytische Formel angeschrieben werdene

Man unterteilt die Driftgeschwindigkeit als Funktion des elektrischen Feldes in drei
Unterbereiche flur niedrigeg mittlere und hohe Feldstlarkene Die Geschwindigkeit wird
dann mit den einzelnen Geschwindigkeitsbeitrlagen wie folgt

a

vjEit
V

a

v.jEit
h

a

v-jEit
h

a

v,jEit
j_e]ai

v.jEi V S
&.$
/ E j_e]`i

v-jEi V S
&-$
/ jE h E-i j_e]_i

v,jEi V
v,

a h E
E%

j_e]^i

angesetzte Die einzelnen freien Parameter sind dabei in der folgenden Tabelle auff
gelistetX

S
&.$
/ V `]`c cm-^V s Beweglichkeit bei niedriger Feldstlarke

S
&-$
/ V [`^ cm-^V s Beweglichkeit bei mittlerer Feldstlarke
t V ac`c exponentieller Gewichtsfaktor

E- V a`` MV^cm Abszissenschnittpunkt des zweiten Bereichs
E, V ``c\ MV^cm Stlutzstelle flur den dritten Bereich
v, V ]`\_4 ac( cm^s doppelte Maximalgeschwindigkeit

Die beiden Konstanten S
&.$
/ und S

&-$
/ klonnen als die jeweiligen Beweglichkeiten im

Intervall kleiner und mittlerer Felder aufgefaqt werdene Die einzelnen Bereiche entf
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unreinigung durch Wasserstox oder Gitterfehler und Versetzungeng die sicherlich
einen Grenzwert in der Nullfeldbeweglichkeit zur Folge haben werdeng gesondert
berlucksichtigt werdene Flur niedrige elektrische Felder ist eine Beweglichkeit von
`]cm-^V s gemessen worden �aca}e

Die Abhlangigkeit von der Temperatur kann nun in der Nullfeldbeweglichkeit S
&.$
/ g

der Beweglichkeit bei mittleren Feldstlarken S
&-$
/ und dem Parameter flur den Bereich

hoher Felder v, als Funktion des Verhlaltnisses T^T/ eingefluhrt werdeng

S
&.$
/ V _c`` h a`_]

5
T

T/

4
+ \`[

5
T

T/

4-
j_e]\i

S
&-$
/ V [`ZZ h c`_c

5
T

T/

4
+ c`Z`

5
T

T/

4-
j_e][i

v, V ]`YZ4 ac( + c`_Z4 ac(
5
T

T/

4
h c`c^]4 ac(

5
T

T/

4-
O j_e]Zi

wobei T/ V _ccK als Referenztemperatur gewlahlt wirde Die Beweglichkeiten S
&.$
/

und S
&-$
/ sind in �cm-^V s} gegebeng die Geschwindigkeit v, in �cm^s}e Der Glultigf

keitsbereich der Temperatur erstreckt sich von [[K bis ^ccKe

JMKMI Diskussion und Ergebnisse neuerer Experimente

In diesem Abschnitt sollen zuerst die wichtigsten Annahmen in bezug auf Bandf
strukturg Parameter der Streurateng Einvuq von quantenmechanischen Korrektuf
ren der Streuraten und der Gegensatz von amorphem und kristallinem Siliziumdif
oxid besprochen werdene Danach wird der Einvuq von Verunreinigungen und deren

Auswirkung auf den Elektronentransport diskutierte Anslatze zur Modellierung des
Llochertransportsg soweit sie in der Literatur gegeben sindg werden erllautert und quaf
litativ abgeschlatzte Aufgrund von experimentellen Messungen soll die Abhlangigkeit
der Elektronenenergie als Funktion des Materials der GatefElektrode und der Dicke
der Oxidschicht untersucht werdene Abschlieqend werden die experimentellen Daf
ten neuerer Messungen und deren Auswirkung auf den Elektronentransport bei sehr
hohen elektrischen Feldern besprochene

Bandstrukturberechnungen in [fQuarz �aa[} zeigen deutlichg daq das erste Leitflahigf
keitsband in Siliziumdioxid entscheidenden Einvuq auf den Elektronentransport hate
Die exektive Masse dieses Bandes wird mit ungeflahr c`]m/ �a`Y} angegebene Ebenso
zeigt die SiliziumfSauerstoxfBindung teils kovalenten und teils ionischen Charakf
tere Der Bindungswinkel wird mit a^^o angegebene Bandstrukturberechnungen als
auch experimentelle Messungen bestlatigen eindeutigg daq die Zustandsdichte zwif
schen \ und YeV ein Minimum aufweiste Damit kann auch die fallende Tendenz
der Streuraten ab ]`]`eV erkllart werdene Zur Berechnung der Zustandsdichte bei
hloheren Energien gibt es widersprluchliche Aussagene Es wird zwar stets betontg daq
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ein weiteres Maximum vorhanden sein muqg jedoch sowohl die Grloqe als auch der
Energiewert unterscheiden sich quantitativ in der Literatur starke Ferner muq bei
kleinen Feldern der Elektronentransport von lokalisierten Zustlanden in amorphen
Strukturen berlucksichtigt werdene Dies kann aber nicht im Rahmen einer Montef
CarlofRechnung erfolgeng da dabei freie Elektronen vorausgesetzt werdene Es wird
jedoch in �a`Y} darauf hingewieseng daq diese lokalisierten Elektronenzustlande nur in
einem sehr geringen Ausmaq zu einer Modiwkation der physikalischen Observablen
bei makroskopischer Betrachtung beitragen und vielfach von Verunreinigungen luberf
lagert sinde Weiters wird die Behauptung aufgestelltg daq amorphes Siliziumdioxid
im wesentlichen die Bandstruktur von [fQuarz hat �aac}�a`Y}e

Bei den Streuraten der longitudinalen optischen Phononen wird eine Erhlohung der
exektiven Masse aufgrund der Polaronbildung erwartetg wobei man annimmtg daq
das Elektrong das im Potential der nlachsten Gitterrlumpfe gestreut wirdg zuslatzlich
die Polarisation des gesamten Gitters mit sich fluhrt �aac}�a_c}g

m(
pol V

m(

ja+ M
)
i
` j_e]Yi

Dadurch wird die Streurate reduziert �Yc}�aac}�a_c}g wobei Z mit stlorungstheoref
tischen Korrekturen zweiter Ordnung bestimmt werden kann und ungeflahr gleich
ae_] iste In �aac} wird gezeigtg daq diese Erweiterung vernachllassigt werden kanne
Zur Berechnung der Streurate von nichtpolaren akustischen Phononen ist die genaue
Kenntnis der Lage der Atome in amorphem Siliziumdioxid wichtige In allen Arbeiteng
die diesen Streumechanismus behandelng wird aber nicht nlaher darauf eingegangeng
stattdessen wird dieser Prozeq als isotrop angesehene Da auch die Stlarke der Wechf
selwirkung unbekannt istg sollte bei mittleren Energien die Streurate aufgrund der
Nichtparabolizitlat festgelegt sein und konsequenterweise die Streuraten stlarker bef
einvussen als quantenmechanische Korrektureng die die lUbergangswahrscheinlichkeit
modiwzierene Da jedoch mit dem zweiten Band in Siliziumdioxid eine Abnahme der
Streuraten festgestellt werden kanng ist die Aussage zullassigg daq die Bandstruktur
flur den Elektronentransport sicherlich von grloqerer Bedeutung iste Zuslatzlich ist
die Energieabhlangigkeit der lUbergangswahrscheinlichkeit mit der Annahme eines
impulsunabhlangigen Wirkungsquerschnitts �acZ}�acY}�aac} in Gleichung _e^] schwer
unterschlatzte Damit klonnte ebenfalls eine Reduktion der totalen Streurate verbunf
den seine

Obwohl schon erwlahnt worden istg daq Verunreinigungen zur Bestimmung der mittf
leren Teilchenenergie vernachllassigt werden klonneng trixt dies nicht zug wenn man
Degradationsprozesse analysierte Einerseits erhloht eine hohe Wasserstoxkonzentraf
tion die Bildungsrate von sogenannten bulk trapsg die wiederum Grenzvlachenlaf
dungen am lUbergang des Oxids zum Substratmaterial erzeugeng andererseits kann
wegen des Transports eines ionisierten Wasserstoxatoms die Ausbreitung von unf
geslattigten Bindungen in Verbindung mit der damit verbundenen Freisetzung von
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Abbildung _e`_X Zustandsdichte bei amorphen Siliziumdioxide Zwischen
der Valenzbandf und Leitflahigkeitskante sind nur lokaf
lisierte Zustlande mloglich jAbbildung aie Der Llocherf
transport ist wegen der groqen exektiven Masse der
Llocher ebenfalls stark lokalisierte Abbildung jbi zeigt
die verschiedenen Mloglichkeiteng wie sich die Bindung
verschiebte

Elektronen und Llochern im Oxid verstlarkt werdene Diese Zerstlorung von Bindunf
gen zwischen Silizium und Sauerstox fluhrt dann zur Auvlosung der mikroskopischen
Struktur der Oxidschicht und resultiert in weiterer Folge in einem Ansteigen des
GatefStromese Andere Verunreinigungeng jedoch in geringerem Ausmaqg sind Mef
talle der ersten Hauptgruppeg die aber die gleichen Auswirkungen habene Sicherlich
ist in MOSfStrukturen auch die Bildung von sogenannten interface traps flur eine
lAnderung der Potentialverteilung verantwortliche Aufgrund der Grenzschicht muq
man annehmeng daq sich ungeslattigte Bindungen sowohl im Silizium als auch im
Oxid bewndene Diese klonnen einerseits aufgrund von Kollisionen mit Elektronen
des Substrats freigesetzt werden oder aber Elektronen in einen gebunden Zustand

luberfluhrene Lebensdauerg Wirkungsquerschnitte und Bilanzgleichungen wie auch
die Klassiwkation solcher Einfangmechanismen flur Elektronen j~schnellpg ~langf
sampg ~shallowpi sind Gegenstand experimenteller und theoretischer Untersuchunf
gen �a\}�a_a}�a_`}�a__}�a_^}�a_]}�a_\}�a_[}e

Im Gegensatz zu Elektronen klonnen die Llocher in den Valenzblandern nicht als
frei aufgefaqt werdene Diese Elektronen sind stark lokalisierte Im allgemeinen wird
bei amorphem Siliziumdioxid die Zustandsdichte nicht exakt den Wert Null an den
Bandkanten annehmeng sondern darluber hinausreichene Diese Zustlande sind ebenf
falls lokalisierte Der Llochertransport erfolgt nun aufgrund der Verschiebung der einf
zelnen ungeslattigten Elektronenbindungene Dabei unterscheidet man thermionische
Verschiebungen als auch phononeninduzierte Prozessee Der Unterschied dieser beif
den Mechanismen ist in Abbildung _e`_ erllauterte Dieser Transportvorgang kann
nun thermisch angeregt werdeng indem die Barriere luberwunden wirdg oder auff
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grund einer Gitterwechselwirkung des Elektrons eine tunnellahnliche Verschiebung
des lokalisierten Zustands bewirkene Die Wahrscheinlichkeit dieses Prozesses �a\}
kann bei Raumtemperatur als

P 3 exp
Ea

kBT
j_e\ci

ermittelt werdeng wobei Ea diejenige Energiebarriere darstelltg die luberwunden werf
den muqe Diese kann theoretisch bestimmt werdene Damit kann flur die Beweglichkeit

S 3 e

kBT
a-P j_e\ai

abgeleitet werdeng mit a als der sogenannten HoppingfDistanze Bei niedrigen Tempef
raturen jT _ `ccKi wird ein schwlacherer Anstieg als das a^T fVerhalten beobachtet
�a\}�ac`}e Eine physikalische Behandlung dieses Transportphlanomens wndet sich in
�ac^}�a`Y}e

Im stationlaren Fall ist in Siliziumdioxid keine Abhlangigkeit der Ladungstrlagerenerf
gie von der Dicke des Oxids gegeben �a_Z}�a_Y}�a^c}�a^a}e Auch das Material der
GatefElektrode verlandert die mittlere Energie oder die Driftgeschwindigkeit nichte
Experimente zur Untersuchung der Elektronenenergie in der Grloqe der Energief
dixerenz zwischen Valenzf und Leitflahigkeitsband ergebeng daq die besprochenen
Streumechanismen von Elektronen nicht ausreicheng um einen Durchbruch zu verf
hindern �^Y}�a^`}e Stattdessen nimmt die Stoqionisation zu und ein weiterer stark
inelastischer Streuprozeq wird postulierte Indizien deuten darauf hing daq es sich
dabei um ElektronfElektronwechselwirkungen handelte Als zuslatzliche Schwierigf
keit kommt bei so hohen Energien die nur ungenlugende Kenntnis der Bandstruktur
und der Streuraten hinzue Jedoch sind diese hohen Teilchenenergien bei normalem
Transistorbetrieb kaum nachzuweisene Im allgemeinen wird die Anzahl derjenigen
Elektronen in Siliziumdioxidg die Energien von mehr als ZeV im Leitflahigkeitsband
annehmeng lauqerst gering seing sodaq alle Exekteg die die makroskopischen Variablen
betrexeng fast gar keine lAnderungen verursachen und somit gerechtfertigterweise
vernachllassigt werden klonnene
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Berechnung der

Injektionswahrscheinlichkeit

Silizium und Siliziumdioxid weisen verschiedene physikalische Bandstrukturen des
Leitflahigkeitsbandes aufg und somit ist eine unterschiedliche Dynamik der Ladungsf
trlager implizierte Da an einer idealen Grenzvlache keine stetige Fortsetzung des
Leitflahigkeitsbandes vorhanden istg tritt flur Elektronen eine Potentialbarriere aufg
die ein Eindringen der Ladungstrlager in den Isolator verhinderte Jedoch llaqt die
Quantenmechanik aufgrund der Stetigkeit der Wellenfunktion eine endliche Aufentf
haltswahrscheinlichkeit in klassisch verbotenen Zonen zug sodaq ein Elektrong das
mithilfe einer Wahrscheinlichkeitswelle beschrieben wirdg dennoch im Oxid beobachf
tet werden kanne Ein Elektron kann also einerseits in Siliziumdioxid emittiert werden
aber auch direkt in die GatefElektrode injiziert werden und zu einem kleineng jedoch
unerwlunschteng parasitlaren GatefStrom beitragene

Das Verhalten von Elektronen in Anwesenheit einer Potentialbarriere und unter Einf
vuq eines hohen elektrischen Feldes ist erstmals von Fowler und Nordheim unterf
sucht worden �a^_}e Zur Berechnung der GatefStrlome wird diese Nlaherung adaptiert
�a^^}�a^]}e Die sogenannte FowlerfNordheimfNlaherung bestimmt die Injektionswahrf
scheinlichkeit in Anwesenheit eines elektrischen Feldes gemlaq

PSi$GjWni V

;
exp

7
+ +

,1h

p
`m(

OXjzB + Wni
,P-^eEOX

6
O Wn _ zB

a O Wn 6 zB O
j^eai

wobei zur besseren Unterscheidung nun die exektive Masse der Elektronen im Oxid
mitm(

OX bezeichnet wirdg EOX das transversale elektrische Feld im Oxid und zB die
Energieschwelle an der SidSiO-fGrenzvlache darstellen und die Normalkomponente
der Energie in bezug auf die Potentialbarriere mit Wn bezeichnet wirde Die Schwelle
zB wird zuslatzlich noch aufgrund des sogenannten image force barrier lowering
erniedrigt �a^]}�a^\}g

zB V z
&/$
OX + ZE

.P-
OX + [E

-P,
OX O j^e`i

\[



\Z Kapitel HL Berechnung der Injektionswahrscheinlichkeit

mit der Potentialschwelle z
&/$
OX V _`a]eV und den beiden empirischen Konstanten

Z V ``]Y4 ac$+ejV cmi.P- und [ V ac$*ejV cm-i.P,e Die Injektionswahrscheinlichf
keit setzt sich aus zwei Anteilen zusammene Wenn die Energie normal zur Grenzf
vlache kleiner als die Potentialbarriere istg dann besteht die Wahrscheinlichkeitg daq
Elektronen diese durchtunnelne Ist die Energie jedoch grloqer als die Schwelleg so
wird das Teilchen gemlaq den klassischen Prinzipien behandeltg und die Injektionsf
wahrscheinlichkeit ist gleich einse

Neuere Experimenteg die von Maserjian und Zamani �a^[} durchgefluhrt wurdeng
zeigeng daq Elektronen nicht nur an der SidSiO-fGrenzvlacheg sondern ebenfalls an
der Grenzvlache des Oxids und der GatefElektrode revektiert werden klonnene Auff
grund der Injektion von ballistischen Elektronen in dlunne Oxidschichten sind bei
der Stromdichte Oszillationen festgestellt wordene Dies fluhrte zu der Annahmeg daq
Interferenzerscheinungen bei der Injektion hochenergetischer Elektronen stattwnden
mlussene In �a^Z} wurde erwlahntg daq die Interferenzerscheinungen in dickeren Oxif
den schwlacher sind als in dlunneng da Elektronen in dickeren Schichten zuslatzlich
Wechselwirkungen mit dem Kristall unterworfen sinde Ferner kann die Kohlarenz der
Wahrscheinlichkeitswellen der Ladungstrlager aufgrund einer rauhen Grenzvlache an
der GatefElektrode gestlort werden und die Interferenzerscheinungen verminderne

HLK Das physikalische Modell

An der Grenzschicht zwischen Silizium und Siliziumdioxid ist die Bandkante des
untersten Leitflahigkeitsbandes in SiO- um ungeflahr _`a]eV im Vergleich mit dem
Minimum in Silizium verschobene Das bedeutetg daq Elektroneng die in Silizium
sich unterhalb dieser Schwelle bewndeng klassisch nicht in den Isolator eindringen
klonnene Erst wenn die Elektronenenergie grloqer als die Potentialschwelle istg dann
klonnen Elektronentrajektorien auch im Oxid fortgesetzt werdene In der quantenmef
chanischen Formulierung dagegeng die Teilchen Welleneigenschaften zuordnet und
eine endliche Aufenthaltswahrscheinlichkeit im gesamten Raumbereich bedingtg muq
nun das Potentialg in dem sich das Teilchen bewndetg bestimmt werdene In Abbilf
dung ^eajai ist die potentielle Energie normal zur Grenzvlache flur direktes Tunneln
eingezeichnete Elektronen werden in Silizium mit einer einfallenden und einer revekf
tierten Welle reprlasentierte Die Energie dieser Elektronen wird vom Minimum des
Leitflahigkeitsbandes gezlahlte An der Grenzschicht zum Oxid jx V ci tritt nun eine
Barriere aufg die aufgrund eines hoheng konstanten elektrischen Feldes stark abflallte
Der lUbergang zur GatefElektrode an der Stelle tOX hat einen weiteren starken Pof
tentialabfall an dieser Grenzschicht zur Folgee In diesem Fall wird nur eine Llosung
angenommeng da direktes Tunneln vom Gate ins Substrat sehr gering ist und in der
weiteren Rechnung vernachllassigt wirde Die Tunnelwahrscheinlichkeit gibt nun dief
jenige Wahrscheinlichkeit ang mit der ein Elektron vom Kanal in die GatefElektrode
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Abbildung ^eaX Prowl des Potentials normal zur SidSiO-fGatefGrenzf
vlache flur direktes Tunneln jai und flur den Fall einer
Emission jbi in SiO-e Zur besseren Veranschaulichung
sind die Wellenfunktionen im Substrat als einfallende Ki
und revektierte Welle Kr eingezeichnete Im Bereich der
GatefElektrode wird die transmittierte Welle mit Kt bef
zeichnete

injiziert wirdg und ist als Quotient des transmittierten und einfallenden Wahrscheinf
lichkeitsvusses dewnierte

Abbildung ^eajbi stellt ein Modell flur die Injektion von Elektronen in das Oxid
dare Die Energie normal zur Potentialbarriere wird mit Wn bezeichnete Ist nun die
Normalenergie niedriger als die Potentialbarriereg dann wird ein Elektron in SiO-

an der Stelle xb h dx injiziertg wobei dx eine willklurlicheg kleine numerische Konf
stante iste lUberschreitet jedoch die Energie den Wert der Potentialschwelleg dann
wird ein Elektrong falls eine Injektion stattwndetg an der Stelle dx im Siliziumdioxid
anzutrexen seine

Messungen �a^\}�a^Z} ergabeng daq die Potentialschwelle an beiden Grenzvlachen
nahezu ideal ist und sich nur luber einige Zehntel Nanometer erstreckte Damit kann
die Potentialbarriere in guter Nlaherung als abrupt einsetzend angenommen werdene
Weitersg da die Oxiddicke verglichen mit den Abmessungen des gesamten Bauteils
sehr gering ist und keine Ladungen im Oxid vorhanden sindg kann zuslatzlich noch
das elektrische Feld im Oxid als konstant angesehen werdene
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HLJ Ableitung der Injektionswahrscheinlichkeit

Die stationlare Schrlodingergleichung flur ein Elektrong das sich im Bereich der Barf
riere an der Grenzvlache bewndetg lautet*

+ rh-

`m(
r- h V jxi

<
yjxi V WyjxiO j^e_i

wobei das Potential von Abbildung ^eajai folgende mathematische Form aufweistg

V jxi V V jxi V

1./
.0

c O x _ c
zB + eEOXx O c _ x _ tOX
zB + eEOXtOX + zG O x ] tOX `

j^e^i

Das Potential soll nur auf die Normalkomponente des Impulses wirkene Mit zG wird
den verschiedenen Minima der Leitflahigkeitsblander am lUbergang vom Oxid zum
GatefMaterial Rechnung getragene Da im Bereich des Substrats und in der Gatef
Elektrode ein konstantes Potential angenommen wirdg kann die Wellenfunktion als
ebene Welle angenommen werdene Dabei gilt im Kanalbereich in xfRichtung

K.jxi V A. exp jik.xi h A- exp j+ik.xiO j^e]i

k. V

s
`m(Wn
rh-

O j^e\i

wohingegen flur den Bereich der GatefElektrode die Wellenfunktion folgendes Ausf
sehen hatg

K,jxi V C. exp jik,xiO j^e[i

k, V

s
`m(

GjWn + zB h eEOXtOX h zGi

rh-
` j^eZi

Dabei wird eine parabolische EnergiefImpulsrelation vorausgesetzte Die unterschiedf
lichen exektiven Massen werden in Silizium mit m( und flur den GatefBereich mit
m(

G geschriebene Die Konstanten A.g A- und C. werden aufgrund der Stetigkeit der
Wellenfunktion und deren Ableitung bestimmte Im Gegensatz zu Silizium wird in
der GatefElektrode nur die transmittierte Welle berlucksichtigte

Im Oxid wird die dreidimensionale Wellenfunktion K-jxi folgendermaqen separiertg

y-jxi V K-jxie
ikyyeikzz` j^eYi

Einsetzen dieser Funktion ergibt nun die Dixerentialgleichung flur die gesuchteg einf
dimensionale Wellenfunktion K-jxig*

+ rh-

`m(
OX

d-

dx-
h V jxi

<
K-jxi V

*
W+ rh-

`m(
OX

jk-y h k-zi

<
K-jxi` j^eaci
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Der Term in den eckigen Klammern auf der rechten Seite kann nun als die Normalf
komponente der Energie Wn in bezug auf die Grenzschicht aufgefaqt werdene

d-

dx-
K-jxi h

3
`m(

OX

rh-
eEOXjx+ zB + Wn

eEOX

i
2
K-jxi V c` j^eaai

Wenn die Relation Wn ] zB giltg dann kann man die folgende Transformation dewf
niereng

V V
5
`m(

OXeEOX

rh-

4 #

%
5
Wn + zB

eEOX
h x

4
` j^ea`i

Wlahlt man nun flur die Funktion K-jxi einen geeigneten Ansatzg

K-jxi V
q
V u

5
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,
V

%
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4
O j^ea_i

erhlalt man als Ergebnis die Besselsche Dixerentialgleichung der Ordnung a^_g
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Die Llosung der obigen Gleichung sind die Besselfunktionen der Ordnung a^_g die in
der Literatur auch vielfach AiryfFunktionen genannt werdene Die gesamte Llosungsf
funktion in xfRichtung kann dann mit den beiden Normierungskonstanten B. und
B- als

K-jxi V B.

q
V J #

%

5
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4
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%

5
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,
V

%
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4
j^ea]i

geschrieben werdene Falls nun die Normalenergie kleiner als die Potentialbarriere
istg Wn _ zBg dann fluhrt man statt der Dewnition in Gleichung ^ea` flur den Bereich
c _ x _ xb

R V
5
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OXeEOX

rh-

4 #

%
5
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eEOX

4
j^ea\i

eine Analog zur obigen Ableitung erhlalt man als Llosungsfunktion die modiwzierten
Besselfunktionen der Ordnung a^_g
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Am Schnittpunkt der Normalenergie mit dem abfallenden Potential im Oxid erforf
dert die Kontinuitlat der Wellenfunktion die folgenden lUbergangsbedingungen flur
die Amplituden B. und B- der regullaren Besselfunktionen der Ordnung a^_

B'
. V +B. und B'

- V B- j^eaZi
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und somit flur den Bereich xb _ x _ tOX
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wobei das Argument V der obigen Funktion gemlaq Gleichung ^ea` gegeben iste

Die Amplituden A.I-g B.I- und C. werden nun aufgrund der Stetigkeit der Wellenf
funktion und deren Ableitung bestimmte Man erhlalt also das folgende Gleichungsf
system zur Berechnung der der flunf Normierungskonstanteng

K.jci V K-jci j^e`ci

d

dx
K.jci V

d

dx
K-jci j^e`ai

K-jtOXi V K,jtOXi j^e``i

d

dx
K-jtOXi V

d

dx
K,jtOXi` j^e`_i

Damit sind vier Normierungskonstanten festgelegt und klonnen durch eine einzige
ausgedrluckt werdene Die Wahrscheinlichkeitsvuqdichte Jjxi wird nun mithilfe der
komplex konjugierten Wellenfunktion gebildetg

Jjxi V KjxirKyjxi+ KyrKjxi` j^e`^i

Die Transmissionswahrscheinlichkeit berechnet sich nun als Quotient aus der transf
mittierten und der einfallenden Wahrscheinlichkeitsvuqdichte

PSi$G V
JtjtOXi

Jijx V ci
O j^e`]i

wobei zur besseren Unterscheidung die Indizes i flur die einfallende und t flur die
transmittierte Fluqdichte verwendet werdene

Flur den Fallg daq man die Injektion von Elektronen in Siliziumdioxid nach Abbilf
dung ^eajbi berechnen willg muq die Wellenfunktion im Oxid bis zum Schnittpunkt
der potentiellen Energie mit der Normalkomponente der Energie an der Stelle xb
entweder nach Gleichung ^ea] oder Gleichung ^ea[ berechnet werdeng abhlangig daf
vong ob die Energie grloqer oder kleiner als die Potentialbarriere am lUbergang von
Silizium zu Siliziumdioxid iste Die Wellenfunktion flur den dritten Bereich wird nun
mit den Parametern des Oxids angeschriebeng

K,jxi V C. exp jik,xiO j^e`\i

k, V

s
`m(

OXjWn + zB h eEOXjxb h dxii

rh-
` j^e`[i

Die lUbergangsbedingungen mlussen nun ebenfalls im Oxid an der Stelle xb anstatt
tOX berechnet werdene Ist die Energie grloqer als die Barriereg dann wird xb gleich
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Null gesetzte Die Transmissionswahrscheinlichkeit ist dann analog zu Gleichung ^e`]
zu bestimmeng

PSi$OX V
Jtjxb h dxi

Jijx V ci
` j^e`Zi

HLI Ergebnisse

Die Transmissionsraten flur FowlerfNordheimfTunnelng direktes Tunneln und Injekf
tion in das Oxid sind in Abbildung ^e` dargestellte Das elektrische Feld betrlagt
]MV^cmg die Oxiddicke tOX V _cnm und als exektive Masse wird in allen drei
Bereichen der besseren Veranschaulichung wegen m( V m(

OX V m(
G V c`]m/

gewlahlte An der Grenzvlache zur GatefElektrode wird die Potentialbarriere zG Null
gesetzte Die Wahrscheinlichkeitg daq ein Elektron die Potentialbarriere durchtunf
neltg ist bei niedrigen Energien W _ ``aeV flur alle Modelle annlahernd gleich groqe
Ab einer Energie von ``aeV setzt ein starker exponentieller Anstieg der Fowlerf
NordheimfTunnelwahrscheinlichkeit eine Flur Energieng die grloqer als die Potentif
albarriere zB V _`a]eV sindg ist die Transmissionsrate gleich einse Oszillationen
im Fallg daq das Elektron direkt tunneltg sind klar erkennbare Im Gegensatz zum
FowlerfNordheimfTunneln ist auch im Fall hoher Injektionsenergien eine geringe
Wahrscheinlichkeit vorhandeng daq ein Elektron an der Grenzvlache revektiert wirde
Wird ein Teilchen nun ins Oxid emittiertg dann sind in der Transmissionsrate keif
ne Oszillationen zu erkennene Diese ensteheng weil am lUbergang zur GatefElektrode
Revexionen mloglich sind und so Interferenzerscheinungen der Transmissionsrate verf
ursachene

Oszillationen in der Transmissionsrate flur direktes Tunneln sind stark von der Oxidf
dicke abhlangig und nehmen mit abnehmender Dicke zue In Abbildung ^e_ wird
dieser Sachverhalt bestlatigte Dabei werden mit Ausnahme des elektrischen Felf
des jE V _MV^cmi die gleichen Parameter wie in Abbildung ^e` verwendete Die
Abhlangigkeit der Transmissionsraten vom angelegten elektrischen Feld ist in Abbilf
dung ^e^ gezeigte Bei hloherem elektrischen Feld werden mehr Elektronen mit niedrif
gerer Energie injiziert und bei hohen Energien ist die Wahrscheinlichkeit annlahernd
gleichg daq ein Teilchen im Substrat revektiert wirde Der Einvuq der exektiven Masse
wird in Abbildung ^e] gezeigt und hat nur geringe Auswirkung auf die Transmissif
onsratee

Der Einvuq des sogenannten image force barrier lowering resultiert in einer Redukf
tion der Potentialschwelle und damit auch in einem Anstieg der Transmissionsrate
bei niedrigen Energiene Wenn Gleichung ^e` verwendet wirdg dann wird die Potenf
tialbarriere an der SidSiO-fGrenzvlache flur ein elektrisches Feld von ]MV^cm auf
```ZeV vermindertg und Elektronen mit einer Energie von 3 a`YeV klonnen bereits
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verschiedener Oxiddickene
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Abbildung ^e^X Transmissionsrate an flur Emission in SiO- im Fall
verschiedener elektrischer Feldstlarkene
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injiziert werdene Alle Publikationen �Z`}�a^[}�a^Z}g die die Injektion von Ladungsf
trlagern mit einem Potentialprowl nach Abbildung ^ea berechneng vernachllassigen
diesen Exekte Ferner sei darauf hingewieseng daq in �a^\} diese Erniedrigung der
Schwelle flur relativ kleine Felder im Oxid j_ a``MV^cmi eingefluhrt worden istg
um Anomalien der experimentellen Ergebnisse der photoneninduzierten Injektion
richtig zu interpretierene Zuslatzlich wird in �a^Y} das Argument aufgeworfeng daq
bei hohen Feldstlarken eine Erniedrigung der Potentialschwellen geringer ist und die
beiden Parameter in Gleichung ^e` an die experimentellen Meqergebnisse angepaqt
werden mlussene

Zur jetzigen Zeit ist das Vorhandensein beziehungsweise die Stlarke dieses Exekts
Anlaq von kontroversiellen Standpunktene In �a]c}�a]a} wird aufgrund von experif

mentellen Messungen und einer theoretischen Auswertung der Injektionsraten von
Gatef und BulkfStrom bestritteng daq die Potentialbarriere signiwkant erniedrigt
wirde Dagegen wird in �a]`} angefluhrtg daq die Arbeit von Berglund und Powell �a^\}
doch den Beweis erbracht hatg daq image force potential lowering an der SidSiO-f
Grenzvlache vorhanden iste Dieser Beweis wiederum wird von Puri und Schaich �a]_}
nicht anerkannte Ob image force barrier lowering tatslachlich auftrittg kann nur mit
direkten experimentellen Messungen oder aber mit theoretischen Berechnungen der
Potentialverteilung an der Grenzvlache gekllart werdene Da Elektroneninjektion in
einem nMOSfTransistor hauptslachlich in der Nlahe der DrainfSperrschicht auftrittg
das Feld aberg solange die DrainfSpannung die GatefSpannung nicht luberschreif
tetg verhlaltnismlaqig gering istg kann von Simulationen zur Bestimmung des Gatef
Stromes nicht direkt auf eine Verminderung der Potentialbarriere und der Existenz
dieses Exektes geschlossen werdeng da der Einvuq des barrier lowering nur sehr klein
iste Stattdessen ist aber die Annahme berechtigtg daq bei der Herstellung der Oxidf
schicht ungeslattigte Oxidbindungen in SiO- auftreteng die Grenzvlache somit von der
idealen Form abweicht und sichg anstatt sprunghaft einzusetzeng luber einige Zehnf
tel Nanometer erstreckte Damit ist sicherlich ein Abvachen der Potentialschwelle zu
erkllareng jedoch nicht das quantitative Ausmaqe



Kapitel I

Ein MonteNCarloNModell zur

Berechnung von GateNStrOomen

Zur Berechnung von GatefStrlomen ist bereits vielfach die MontefCarlofMethode
herangezogen wordene Dabei werden die Trajektorien der Elektronen beziehungsf
weise der Llocher an der SidSiO-fGrenzvlache zuslatzlich entweder gemlaq der empif
rischen Formel von FowlerfNordheim j^eai �^[}�Z]}�a]c}�a]^} oder aber gemlaq der
sich von dem Potentialprowl in Abbildung ^eajai im Oxid ergebenden Transmisf
sionswahrscheinlichkeit �Z`} gewichtete Damit kann der GatefStrom oder aber die
Injektionswahrscheinlichkeitg die als Verhlaltnis von Gatef zu Drainf oder Gatef zu
BulkfStrom dewniert istg ermittelt werdene Man ist jedoch gezwungeng zahlreiche
Nlaherungen in bezug auf die Bandstrukturg die elektrische Feldverteilung an der
Grenzvlacheg die Verteilung der hochenergetischen Elektronen und der Streuraten
flur optische Deformationspotentialstreuung einzufluhrene

Der Einfallswinkel der Ladungstrlager wird als Verhlaltnis der Normalkomponente
kn und des Betrages des Wellenvektors kn^jkj- bestimmt �Z`}e Zur Berechnung der
Transmissionswahrscheinlichkeit werden zuslatzlich im Kanalbereich die Leitflahigf
keitsblander parabolisch angenlahertg indem vorausgesetzt wirdg daq an der Grenzf
vlache ein abrupterg unstetiger lUbergang der Blander von Silizium zu Siliziumdioxid
gegeben iste Im Oxid und flur das Material der GatefElektrode wird diejenige eff
fektive Masse eingesetztg die dem untersten Leitflahigkeitsband entsprichte Grenzf
vlachenexekte wie Ladungstrlagereinfang und ffreisetzung jtrappingTdetrappingi und
die damit verbundene Potentiallanderungg die zumeist in einem kleineren elektrif
schen Feld normal zur Grenzvlache resultiert �a]]}g werden vernachllassigte Ebenso
klonnen Defekte im Siliziumdioxid zum Aufbau einer anomalen positiven Ladung
an der Grenzschicht �[a}�a]\} fluhren und das elektrische Feld verminderne Diese
Exekte klonnen bei einer MontefCarlofSimulation des Substrats nicht berlucksichf
tigt werdeng beeinvussen aber die quantitative Grloqe des GatefStromes starke Um
dieser Verminderung der elektrischen Normalfeldstlarke und der damit verbundenen

[[
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Reduktion des GatefStromes im Fall eines Transistors Rechnung zu trageng wird
ein adaptiver Parameter eingefluhrtg sodaq das Feld an der Grenzvlache nach der
DrainfSperrschichtzone skaliert werden kanng um bessere lUbereinstimmung mit den
experimentellen Daten zu erzielene

Da die Potentialbarriere am lUbergang von Silizium zu Siliziumdioxid ungeflahr
_`a]eV betrlagtg ist die Hochenergieverteilung der Elektronen sehr wichtige Diese
wird nicht nur von der Bandstruktur in Silizium bestimmtg sondern ist auch von
den Streuprozesseng nlamlich der optischen Deformationspotentialstreuung und der
Stoqionisation abhlangigg da diese beiden Mechanismen bei groqen Energien eine hof
he Streuwahrscheinlichkeit flur Elektronen aufweisene Das Deformationspotential bef
ziehungsweise die Kopplungskonstante flur optische Deformationspotentialstreuung
ist nur flur niedrige Elektronenenergien konstantg muq aber flur hlohere Elektronenf
energien sowohl als Zwischentalf und Innertalstreuung im Einklang mit der jeweif
ligen Wellenfunktion berechnet werden �``}e Ferner mlussen bei Verwendung einer
anisotropen Vollbandstruktur neben der Energieabhlangigkeit des Deformationspof
tentials noch die Symmetrieregeln berlucksichtigt werdeng um verbotene lUberglange
auszuschlieqene In der Literatur wird bei MontefCarlofProgrammen mit Mehrbandf
modellen dieses Deformationspotential bei hloheren Blandern als frei wlahlbarer Paf
rameter angesehen �]a}�][}�\\}�a][}e

GLK Kopplung zweier MonteMCarloMSimulatoren

GatefStrlome werden mit zwei aufeinanderfolgenden MontefCarlofRechnungen flur
Silizium und Siliziumdioxid berechnete Da MontefCarlofRechnungen sehr zeitauff
wendig sind und nur zur Bestimmung des Hochenergieanteils der Ladungstrlager
benlotigt werdeng wird eine Anfangsllosung mit einem DriftfDixusionsmodell jMIf
NIMOS \ec �a]Z}i ermittelte Danach werden mit dem MontefCarlofSimulator BEf
BOP _e` �^[}�]a} diejenigen Elektronen extrahiertg die an der Grenzvlache zu Silizif
umdioxid emittiert worden sinde Von diesen Elektronen ausgehend wird mit einem
MontefCarlofProgramm flur Siliziumdioxid derjenige Anteil an Elektronen bei statif
onlaren Betrieb des Transistors bestimmtg dessen Trajektorien in der GatefElektrode
endene Der Ablauf dieses Simulationsvusses ist in Abbildung ]ea festgehaltene

Zur Berechnung desjenigen Anteils des GatefStromesg dessen Beitrlage sich aus dif
rektem Tunneln nach der Approximation von Fowler und Nordheim jGleichung ^eai
oder der Transmissionsrate von Gleichung ^e`] gemlaq dem Potentialprowl nach Abf
bildung ^eajai zusammensetzeng werden alle Elektroneng die die Grenzvlache erreif
cheng berlucksichtigt und danach revektierte Der GatefStrom wird nun so ermitteltg
daq die Ladung der Elektronen gewichtet istg dabei aber zuslatzlich noch mit der
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MC simulation
of injected
electrons

concentration of electrons

geometry of the device
applied voltages

concentration of electrons

discretization of simulation domain
potential in semiconductor and insulator

BEBOP 3.2
MC Simulation

Initial Guess
MINIMOS 6.0

injection probability
tunneling 
thermionic emission

distribution of injected carriers

Abbildung ]eaX Fluqdiagramm der Kopplung der einzelnen Simulatoren
zur Berechnung von GatefStrlomene

Transmissionsrate multipliziert wirdg
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wobei tges die Simulationszeit darstelltg die im allgemeinen bei stationlaren Berechf
nungen sehr groq sein muqe Das Gewicht des einzelnen Elektrons wird mit wi bef
zeichnete

Zur Bestimmungg ob ein Elektron in Siliziumdioxid emittiert wirdg muq zuerst die
Transmissionswahrscheinlichkeit der Normalkomponente des Impulses und nlahef
rungsweise die mit dem Verhlaltnis von Normalimpuls und Betrag des Wellenvekf
tors extrahierte Energie normal zur Grenzvlache ermittelt werdene Danach wird die
Transmissionsrate mit einer Zufallszahl verglichene Der Beitrag des iften Elektronsg
das an der Grenzvlache angetroxen wirdg ist nun
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X
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Ist die Transmissionswahrscheinlichkeitg wie sie aus Abbildung ^eajbi und Gleif
chung ^e`Z gegeben istg grloqer als die Zufallszahlg dann wird das Elektron als injif
ziert betrachtet und von der Simulation des Substrats entferntb andernfalls wird das
Teilchen revektierte In der anschlieqenden MontefCarlofRechnung im Siliziumdioxid
wird nun einerseits der Beitrag der Elektroneng die direkt in die GatefElektrode injif
ziert werdeng als auch derjenige Bruchteil ermitteltg deren Trajektorien am lUbergang
zum Kanal endeng bestimmte Damit ergibt sich dann der Anteil derjenigen Ladungg
die wiederum vom Oxid ins Substrat zurluckgestreut wirdg als auch der Anteilg der
in die GatefElektrode injiziert worden iste

Bei der Injektion von Elektronen vom Kanal in Siliziumdioxid wird der Injektionsf
vorgang als augenblicklich angesehen und elastisches Tunneln wird angenommene
Damit muq die Energieerhaltung erflullt seine Im Gegensatz dazu ist es weder bei
anisotropen Vollbandmodellen noch bei approximativeng isotropen Mehrbandmodelf
len mloglichg auch den Kristallimpuls zu konservieren �aa`}�a]`}e Zuslatzlich ergeben
sich mit einer semiklassischen Nlaherungg die alle erlaubten Zustlande zullaqtg keine
Beschrlankungen in bezug auf den Elektronenzustand im injizierten Materiale Daher
wird zur Bestimmung des Zustands der Elektronen im Oxid wie folgt vorgegangene

, Sind sowohl die Energie als auch deren Normalkomponente im Kanalbereich
grloqer als die Potentialbarriere zBg dann wird die Energie im Oxid um zB

verminderte Der neue Wellenvektor wird gemlaq der EnergiefImpulsrelation in
SiO- berechnete Zur Bestimmung der Komponenten des Wellenvektors im Oxid
werden dann der polare und azimutale Winkel im Substrat herangezogene Das
Elektron beginnt den freien Flug im Oxid direkt an der Grenzvlachee

, Falls nun nur die Gesamtenergie grloqer als die Potentialbarriere istg die Norf
malkomponente der Energie jedoch kleiner als zBg dann wird die Gesamtenerf
gie um den Betrag der Potentialbarriere erniedrigtg wobei das Elektron aber
wiederum Energie vom elektrischen Feld aufnimmtg

WOX V WSi + zB h eEOXxb` j]e^i

Der Impuls normal zur Grenzvlache wird Null gesetzte Die beiden parallelen
Komponenten des Wellenvektors werden gemlaq des Verhlaltnisses im Kanalf
bereich bestimmte Das Elektron beginnt den freien Flug nun am Schnittpunkt
der Normalenergie mit dem abfallenden elektrischen Potential xb des Oxidse
Wenn aufgrund eines kleinen Potentials kein Schnittpunkt mloglich istg dann
tunnelt das Elektron direkt in die GatefElektrodee
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, Sind nun sowohl die Normalkomponente der Energie als auch die Gesamtenerf
gie kleiner als die Potentialbarriereg das Teilchen jedoch aufgrund des quantenf
mechanischen Wahrscheinlichkeit injiziertg dann ist die Energie in SiO- gleich
Nullg und das Elektron beginnt seine Trajektorie in xbe Wenn kein Schnittf
punkt vorhanden istg dann tunnelt das Elektron auch in diesem Fall direkt in
die GatefElektrodee

Die Transmissionsraten sind flur die Berechnung eines c`YSmfTransistors derart erf
weitertg daq die Feldabhlangigkeit an der Grenzvlache berlucksichtigt wirde Elektronen

haben nur dann eine endliche Transmissionswahrscheinlichkeitg wenn die Normalf
komponente des elektrische Feldes grloqer Null istg andernfalls werden Elektronen
am lUbergang von Silizium zu Siliziumdioxid revektiert und setzen ihre Trajektorif
en im Substrat forte In Siliziumdioxid wird angenommeng daq die Begrenzungen an
der Sourcef und DrainfSeite ideal revektierend seieng der GatefKontakt als auch die
Grenzvlache von SidSiO- stellen ideal absorbierende Randbedingungen dare Das bef
deutetg daq ein Teilchen auf dieses zweidimensionale Simulationsgebiet eingeschrlankt
iste

GLJ Ergebnisse

HMKML Kalibrierung des Modells

Das im vorherigen Abschnitt beschriebene Modell wird nun flur die Beschreibung
eines stationlareng homogenen Injektionsexperiments herangezogene Der flur diese
Zwecke konzipierte Transistor ist am Sourcef und DrainfKontakt geerdete Eine
sehr hohe negative GatefSourcefSpannung j+_]V i und eine positive SourcefBulkf
Spannung zur Steuerung der Injektionsrate werden angelegt �a^]}�a]Y}e Elektronf
Lochpaare werden nun durch einfallende Photonen erzeugte Dabei werden die Elekf
tronen aufgrund des hohen elektrischen Feldes zum GatefKontakt beschleunigtg
wlahrend die Llocher zum Bulk abgesaugt werdene Die Injektionsrate berechnet sich
nun als Verhlaltnis von injizierten GatefStrom und BulkfStrome Das Feld im Oxid
wird nur von der GatefSourcefSpannung festgelegt und wird flur alle Rechnungen
konstant gehalten �a]Y}g EOX V ]`_MV^cme Die Oxiddicke betrlagt \]^nme Das
GatefMaterial ist nfPolysiliziume Die Dotierung ist in Abbildung ]e` dargestellte

Die Berechnung der Injektionsrate erfolgt nun als Quotient der injizierten und gef
samten Ladung an der Grenzvlachee Da nlaherungsweise ebenso viele Elektronen
wie Llocher vorhanden sein mlusseng wird diese Simulation nur mit den Elektroneng
durchgefluhrte Da nur eine sehr geringflugige Kanaldotierung vorliegtg wird Elektrof
nenstreuung an ionisierten Stlorstellen vernachllassigte Die einzelnen Parameter flur
optische und akustische Streuung sind in Tabelle ]ea angegebene Der Vorfaktor flur
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akustische Streuparameter

Schallgeschwindigkeit Y`c^4 ac*cm^s
Deformationspotential flur niedrige Energien [`YeV
Einsetzen energetisch niedriger Deformationspotentialstreuung c`a]eV
Deformationspotential flur hohe Energien ^`ceV
Einsetzen energetisch hoher Deformationspotentialstreuung c`_]eV

optische Streuparameter

Frequenz jBand ag ` ` ` g\i [`Z]]4 ac.,Hz
Zwischentaldeformationspotential jBand ai ]`^4 ac'eV^cm
Innertaldeformationspotential jBand ai ]`^4 ac'eV^cm
Zwischentaldeformationspotential jBand `g ` ` `g \i \``4 ac'eV^cm
Innertaldeformationspotential jBand `g ` ` ` g\i \``4 ac'eV^cm

Tabelle ]eaX Streuparameter flur das isotrope Mehrbandmodell flur ein
homogenes Injektionsexperimente

Stoqionisation gemlaq Gleichung _e_[ hat einen Wert von c`^a �Z`}e Die Nullfeldbef
weglichkeit flur Elektronen betrlagt a^`_`\cm-^V s und ist in guter lUbereinstimmung
mit experimentellen Wertene

Die Transmissionsraten sind wie bereits im Kapitel ^ erllautert worden istg dahingef
hend erweitertg daq die Bandstruktur der einzelnen Blander des Substrats und deren
Verschiebung von der untersten Kante des Leitflahigkeitsbandes als auch die exektif
ven Massen berlucksichtigt werdene In Abbildung ]e_ sind die Transmissionsraten flur
die einzelnen Paare von Blandern in Silizium nach Abbildung _e^ dargestellte Dabei
wird die Energie eines Elektrons vom jeweiligen Minimum des Bandes gezlahlte Jef
weils ein Band mit elektronlahnlichem und lochlahnlichem Charakter wird zu einem
Paar zusammengefaqte Der unterschiedliche Anstieg der Transmissionsrate in bezug
auf die einzelneng zu Paaren zusammengefaqten Blander ist ersichtliche Somit ergeben
sich im Fall von \ Leitflahigkeitsblandern in Siliziumg die gemlaq der approximativeng
isotropen Bandstruktur nach Abbildung _e^ zur Berechnung der Energieverteilung
im Substrat verwendet werdeng drei verschiedene Transmissionsratene Zur Berechf
nung der Transmissionsraten bei direktem Tunneln ist ebenfalls diese Nlaherung
benlutzt wordeng im Fall der FowlerfNordheimfNlaherung sind Bandstrukturexekte
bei der Transmissionsrate nicht berlucksichtigt wordene

Die experimentellen Daten flur das untersuchte Bauteil jNPR]i sind �a]Y}�a\c} entf
nommen und in Abbildung ]e^ als Kreise eingezeichnete Flur niedrige SourcefSubf
stratfSpannungen steigt die Injektionsrate exponentiell ang bei hohen ist dagegen ein
Abvachen zu beobachtene Die punktierte Linie reprlasentiert die Berechnung der Inf
jektionsrate aufgrund von Tunneln und thermischer Emission ins GatefMaterial mit
der FowlerfNordheimfNlaherunge Dabei wird die Injektionsrate deutlich luberschlatzt
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Abbildung ]e`X Dotierungsprowl in logarithmischer Darstellung
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Abbildung ]e_X Transmissionsrate flur Emission in SiO- nach dem in
Kapitel ^ vorgestellten Modell und bei Berlucksichtigung
der Bandstruktur in Siliziume
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USB �V } nb �m} Winj �meV } _W] �meV }
` a`ec_ ac^e^a_ `_^^e[
_ ``eaa a_^eY^Y `_[^e\
^ `Ze_] a[ae\Zc `_Z^e]
] `Yec] ``ZeaY^ `_\Ye^
ac _ce`` ^^^ea^\ `^c`e]

Tabelle ]e`X Prozentueller Anteil der zurluckgestreuten Elektronen nbg
mittlere Injektionsenergie in SiO- und mittlere Energie in
SiO- als Funktion der SourcefBulkfSpannung USBe

und liegt bei hohen SourcefBulkfSpannungen eine Grloqenordnung luber den expef
rimentellen Datene Direktes Tunneln jstrichlierte Liniei in die GatefElektrode und
Simulationen zur Emission von Elektronen jdurchgezogene Liniei ins Oxid mit nachf
folgender MontefCarlofRechnung in SiO- ergeben eine bessere lUbereinstimmung von
theoretischen Rechnungen und experimentellen Meqergebnissene Bei der Simulation
der Elektronen in SiO- stellt sich ferner herausg daq direktes Tunneln nicht vorf
kommtg sondern daq stattdessen alle Ladungstrlager ins Oxid injiziert werdene Der
Vergleich mit direkten Tunneln und Emission ins Oxid ergibt eine weitere Reduktion
der Injektionsrate und wird damit erkllartg daq ein Teil der injizierten Elektronen mit
niedriger Energie und niedrigen Wellenvektor in Normalrichtungg jedoch mit groqer
Impulskomponente parallel zur Grenzvlache in SiO- eintritt und durch Streuprozesse
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Abbildung ]e^X Injektionsrate als Verhlaltnis von Gatef zu BulkfStrom bei
verschiedenen SourcefBulkfSpannungene
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im Oxid wieder zurluck ins Substratmaterial gelangte In Tabelle ]e` ist dieser Anteil
an Elektronen nb dargestellt ebenso wie die Energie der injizierten Elektronen Winj
und die mittlere Energie in Siliziumdioxid _W]e Dabei wird die Energie vom unterf
sten Leitflahigkeitsband in SiO- gezlahlte Da die Dicke der isolierenden Oxidschicht
relativ groq istg strebt der Mittelwert der mittleren Energie stets gegen den Mittelf
wert im homogenen Falle Kleine Schwankungen werden wegen der unterschiedlichen
Injektionsenergie verursachte
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Abbildung ]e]X Transversales elektrisches Feld im Oxid an der SidSiO-f
Grenzvlachee

HMKMK Anwendung im Fall eines nMOSNTransistors

Die MontefCarlofMethode wird zur Berechnung von GatefStrlomen herangezogeng
wobei flur einen Transistor mit c`YSm GatefLlangeg acnm Oxiddicke und ]Sm Weif
te drei verschiedene Modelle flur die vom transversalen elektrischen Feld an der
SidSiO-fGrenzvlache abhlangigen Transmissionsraten verwendet werdene In Abbilf
dung ]e] ist das transversale elektrische Feld flur eine DrainfSpannung UD V ]V
bei variabler GatefSpannung als Funktion des Abstands vom Source dargestellte Im
Bereich des lUbergangs zur Sperrschicht im DrainfBereich flallt das transversale elekf
trische Feld deutlich ab und wird sogar negativg falls UG * UD iste In Abbildung ]e\
ist die Dotierung des c`YSm Transistors festgehaltene Das laterale elektrische Feld
jAbbildung ]e[i flur UD V ]V und UG V \V zeigt einen starken Abfall in der
Kanalzoneg wodurch Elektronen in diesem Bereich sehr stark in Richtung Drain
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beschleunigt werdene Da eine MontefCarlofRechnung mit ]cccc Teilchen sehr zeitf
aufwendig istg wird das Simulationsgebiet auf diejenige Region eingeschrlanktg in der
Hochenergieexekte nicht mehr zu vernachllassigen sinde Die Elektronenenergie ist
mit einem isotropen Mehrbandmodell berechnet worden und in Abbildung ]eZ flur
UG V ]V und UD V \V dargestellte Dabei ist ersichtlichg daq in der Nlahe der Drainf
Sperrschichtzone die betrachteten Ladungstrlager eine sehr hohe durchschnittliche
Energie aufweisen und somit an dieser Stelle verstlarkt Injektion in das GatefOxid
zu erwarten sein wirde

Abbildung ]e\X Dotierungsprowl des c`YSmfTransistor logarithmischer
Darstellunge
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Abbildung ]e[X Laterale elektrische Feldverteilunge
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akustische Streuparameter

Schallgeschwindigkeit Y`c^4 ac*cm^s
Deformationspotential flur niedrige Energien [`YeV
Einsetzen energetisch niedriger Deformationspotentialstreuung c`a]eV
Deformationspotential flur hohe Energien ^`ceV
Einsetzen energetisch hoher Deformationspotentialstreuung c`_]eV

optische Streuparameter

Frequenz jBand ag ` ` ` g\i [`Z]]4 ac.,Hz
Zwischentaldeformationspotential jBand ag_g]i ]`a4 ac'eV^cm
Innertaldeformationspotential jBand ag_g]i ]`a4 ac'eV^cm
Zwischentaldeformationspotential jBand `g^g\i [`]4 ac'eV^cm
Innertaldeformationspotential jBand `g^g\i [`]4 ac'eV^cm

Tabelle ]e_X Streuparameter flur das isotrope Mehrbandmodell flur den
ceYSmfTransistore

Abbildung ]eZX Rlaumliche Energieverteilung der Elektronen innerhalb
des MontefCarlofFensterse
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Die Parameter flur die einzelnen Phononenstreuprozesse sind in Tabelle ]e_ angegef
bene Zuslatzlich wird noch Stlorstellenstreuung und Stoqionisation berlucksichtigtg wof
bei der Vorfaktor dieses Streumechanismusk gleich c`][ �]a} ist und ebenfalls zur Adf
justierung verwendet wirde Im Gegensatz zur Simulation homogener Injektion jTaf
belle ]eai sind die Streuparameter der hloherliegendeng llocherlahnlichen Blander der
optischen Deformationspotentialstreuung erhloht wordene Das MontefCarlofFenster
ist so gewlahltg daq sich das Simulationsgebiet in xfRichtung vom Sourcef bis zum
DrainfBereich und in yfRichtung bis zur Depletionszone erstreckte Erreicht ein Elekf
tron die SidSiO-fGrenzvlacheg dann wird esg sofern es aufgrund des Vergleichs der
Transmissionsrate mit einer Zufallszahl injiziert wirdg der Rechnung entzogeng anf
dernfalls wird es revektierte Zur besseren lUbereinstimmung mit den experimentelf
len Daten wird ein Skalierfaktorg der das transversale elektrische Feld nach dem
pnflUbergang jc`[YSmi um _cm erniedrigtg eingefluhrte
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Abbildung ]eYX GatefStrom flur einen c`YSmfTransistor flur verschiedene
Injektionsmechanismen und einer Oxiddicke tOX V acnm
bei UD V ]V e

Zur GatefStromberechnung in Abbildung ]eY mit der FowlerfNordheimfNlaherung
und mit dem Modell des direkteng quantenmechanischen Tunnelns wird die Transf
missionsrate mit dem Gewicht des die Grenzvlache erreichenden Elektrons multiplif
zierte Deswegen tragen bei diesen Modellen alle Elektronen zum GatefStrom bei und
resultieren in einem deutlich hloheren Strom als im Fall der Emissiong bei der ein
Elektron in SiO- injiziert und danach dessen Trajektorie im Oxid simuliert wirde Flur
GatefSpannungeng die kleiner als die DrainfSpannung sindg kann keine gute lUberf
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einstimmung mit den experimentellen Daten erzielt werdeng der GatefStrom wird
stark unterschlatzt und schwankt trotz hoher Statistik nur innerhalb der Grloqenf
ordnunge Da das transversaleg elektrische Feld im Bereich nach der Sperrschicht
negativ istg wird bei der Simulation Injektion ausgeschlossene Das ist mloglicherweif
se die Ursacheg daq der GatefStrom unter den experimentellen Daten liegte Wenn
nun die GatefSpannung nlaherungsweise gleich der DrainfSpannung istg steigt der
GatefStrom sehr stark an und strebt gegen die experimentellen Wertee Im Bereich
von UG ] ]V und einer DrainfSpannung von UD V ]V kann mit der in dieser Arf
beit entwickelten Methode der Emission von Elektronen der GatefStrom quantitativ
richtig erkllart werden jAbbildung ]eYie Experimentelle Daten sind Referenz �a\a}
entnommene Beschrlankt man sich bei den Transmissionsraten nur auf Tunnelng so
ist der GatefStrom deutlich luber den experimentell gemessenen Werten und auch
qualitativ kann ein Abvachen des GatefStromes nicht beobachtet werdeng falls die
GatefSpannung die DrainfSpannung lubersteigte Dis Simulation des GatefStromesg

bei dem die Transmissionsraten nach der Approximation von FowlerfNordheim bef
rechnet werdeng ist hloher als im Vergleich mit quantenmechanischeng direkten Tunf
nelne
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Abbildung ]eacX Die Stromdichte der einzelnen Modelle flur die Injektion
von Ladungstrlagern ist dargestellte

Die Stromdichte an der SidSiO-fGrenzvlache der einzelnen Modelle ist in Abbilf
dung ]eac festgehaltene Zur besseren Veranschaulichung wird die Transmissionsrate
der FowlerfNordheimfNlaherung in die beiden Komponenten Tunneln und thermiof
nische Emission unterteilte Tunneln tritt eing falls die Energie normal zur Grenzf
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Abbildung ]eaaX GatefStromdichte flur verschiedene GatefSpannungen
bei UD V ]V im Fall der Emission ins Oxide

vlache kleiner als die Potentialbarriere istg thermionische Emission dagegeng falls
die Energie normal zur Grenzvlache grloqer als die Potentialschwelle iste Links vor
der DrainfVerarmungszone jc`[YSmi trlagt nur Tunneln zur GatefStromdichte beie
Die Anteile des GatefStromesg die mit der FowlerfNordheimfNlaherung als auch mit
dem quantenmechanischen Tunnelmodell berechnet werdeng weisen quantitativ und
qualitativ sehr lahnliches Aussehen aufe Im Bereich nach der Verarmungszone trlagt
zuslatzlich auch thermionische Emission zur GatefStromdichte beie Transmissionsraf
teng denen ein quantenmechanisches Modell zugrunde liegtg werden nicht unterteiltg
da auch oberhalb der Potentialschwelle Revexionen mloglich sinde Abbildung ]eac
zeigt die GatefStromdichte flur verschiedene GatefSpannungene Da das transversale
Feld flur eine GatefSpannung UG V ]V bei ungeflahr c`Z_Sm sehr klein wirdg flallt
die Stromdichte auf Null abg wobei das Maximum kurz nach der Verarmungszof
ne auftritte Wenn die GatefSpannung erhloht wirdg erstreckt sich die Stromdichte
vom pnflUbergang bis zum drainfseitigen Ende der Oxidschichte Das Maximum der
Stromdichte liegt immer bei ungeflahr c`Z_Sme

GLI Diskussion der Ergebnisse

Zur Berechnung der Injektionsraten im Fall homogenerg stationlarer Injektion kann
eine MontefCarlofRechnung aufgrund der ausgezeichneten lUbereinstimmung der exf
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perimentellen Meqergebnisse mit den Werten der Simulation erfolgreich angewandt
werdene Wenn eine MontefCarlofRechnung zur Bestimmung des GatefStromes herf
angezogen wirdg treten hingegen einige Schwierigkeiten aufe Erstens ist der Gatef
Strom bei kleinen GatefSpannungen niedrigerg als es von Messungen zu erwarten
wlaree Weil vor der Inversionszone das elektrische Feld an der Grenzvlache zum Oxid
verhlaltnismlaqig hoch istg sollte Injektion von Ladungstrlagern bei kleineren Enerf
gien mloglich sein jvergleiche Abbildung ^e^ie Das bedeutetg daq das sogenannte
image force barrier lowering entscheidenden Einvuq haben klonntee Zweitens ist in
der Verarmungszoneg falls die GatefSpannung hloher als die DrainfSpannung istg verf
stlarkt Injektion von Elektronen festzustellene Da jedoch aufgrund von Gitterfehlern
noch andere physikalische Prozesse mit der Injektion von Ladungstrlagern bei kleinen
Elektronenenergien konkurriereng wird dieser Beitrag zum GatefStrom hlochstwahrf
scheinlich kleiner seine Ferner wird das elektrische Feld im Substrat bei Anwesenheit
von Grenzvlachenstlorstellen jtrappingTdetrappingi oder anderen die Elektronenkonf

zentration modiwzierende Exekteg der Bildung einer Inversionszone oder einer Zoneg
in der sich die Ladungstrlager anhlaufeng stark beeinvuqte Dieser Tatsache wird daf
durch Rechnung getrageng daq nach dem DrainflUbergang ein zuslatzlicher Parameter
eingefluhrt wirdg sodaq die Injektion von Elektronen nach der Sperrschichtzone skaf
liert werden kanne Da das Feld in diesem Bereich stark abflalltg die Injektion von
Ladungstrlagern bei niedrigen Energien jedoch fast ausschlieqlich vom elektrischen
Feld bestimmt wirdg kommt dieser Grloqe entscheidende Bedeutung zur Berechnung
des GatefStromes zue

In einer klurzlich erschienene Publikation �a^Y}g werden die Faktoren flur das image
force barrier lowering als frei wlahlbare Parameter verwendete Dabei werden diese erf
niedrigtg um lUbereinstimmung mit experimentellen Messungen zu erzielene Statt den
Werteng die von Ning et alU �a^]} angegeben sindg wird stattdessen jGleichung ^e`i
Z V Z`\ 4 ac$*ejV cmi.P- und [ V ac$)ejV cm-i.P, angesetztg wobei diese Werte
eine Grloqenordnung kleiner sind und in einer schwlacheren Reduktion der Potentialf
schwelle resultierene Um gleichzeitig Degradationsexekte des DrainfStromes und des
GatefStromes zu modelliereng wird von Wen et alU �a]]} in einem hydrodynamischen
Modell das sogenannte trappingTdetrapping betrachtete

In �a\`}�a\_} wird zur Untersuchung des thresholdVvoltage shift ein MontefCarlof
Modellg das Ladungstrlagereinfang und ffreisetzung an der Grenzvlache simuliertg
entworfene Jedoch wird dieser physikalische Prozeq nicht mikroskopisch sondern heuf
ristisch behandelte Eine Erweiterung zur Berechnung von GatefStrlomen oder aber
eine theoretische Untersuchung des zugrunde liegenden Mechanismus und der flur
eine MontefCarlofRechnung notwendig istg wird weder erwlahnt noch durchgefluhrte

Um Degradationsexekte miteinbeziehen zu klonneng dlurfen jedoch die bereits erf
wlahnten Exekte im Rahmen einer MontefCarlofRechnung nicht vernachllassigt werf
den �]c}�a`\}�a_]}e Sowohl Elektroneneinfang an der Grenzvlache als auch aufgrund
von Gitterfehlern in Siliziumdioxid fluhren zu einer anomalen Ladungsverschiebung
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�a__}�a_]}�a_\}�a\^}�a\]}�a\\} und damit verbundenen zur lAnderung des elektrischen
Feldese Ferner ist auch noch die Zeitabhlangigkeit dieser Mechanismen wichtig flur
die Bestimmung des Degradationsverhaltene In einer MontefCarlofRechnung ist es
aber notwendigg den zugrundeliegenden mikroskopischen Prozeq zu analysierene Da
Degradation nach neueren experimentellen Erkenntnissen nicht auf einen intrinsif
schen Materialzusammenbruch des Oxids �]c} zurluckgefluhrt werden kanng ist bereits
in einigen Arbeiten die Formulierung eines sogenannten scattering matrix approach
�a^Z} vorgeschlagen wordeng um die physikalischen Prozesse und deren quantitativen
Einvuq auf den GatefStrom feststellen zu klonnene Eine Reduktion sowohl der Elef
mente der ersten Hauptgruppe jbesonders Wasserstoxi als auch eine Verminderung
der ungeslattigten Sauerstoxbindungen an der Grenzvlache erhlohen die Stabilitlat
und Lebensdauer eines Transistors entscheidende
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Zusammenfassung und Ausblick

Die vorliegende Arbeit beschlaftigt sich mit der Injektion und dem Transport von
Ladungstrlagern in MOSFETfStrukturen und gliedert sich im wesentlichen in drei
Abschnitteg nlamlich den Ladungstransport in Silizium und Siliziumdioxid mit der
MontefCarlofMethodeg eine quantenmechanische Ableitung der Injektion an einer
Grenzvlache zweier verschiedener Materialien mit einer linear abfallenden elektrif
schen Potentialbarriere und Anwendungen im Fall eines homogenen stationlaren Inf
jektionsexperiments einerseits und eines nMOSfTransistors andererseitse

Ausgehend von der Ableitung der Boltzmanngleichung wird die Glultigkeit dieser
klassischen Transportgleichung und eine Erweiterung flur eine semiklassische Bef
schreibung der Elektronen behandelte Um den Ladungstransport in Silizium und
die sich aufgrund der anisotropen Bandstruktur ergebende Hochenergieverteilung
modellieren zu klonneng wird ein MontefCarlofProgramm verwendetg in dem die Zuf
standsdichte und die Gruppengeschwindigkeit derart angepaqt sindg sodaq die wichf
tigsten Charakterzluge einer Vollbandstruktur enthalten sinde Da ferner die Streuf
parameter der nichtpolaren optischen Innerf und Zwischentalstreuung nur im Mif
nimum des jeweiligen Bandes bestimmt sind und ihre Energieabhlangigkeit jedoch
vernachllassigt wirdg sind diese bei hloheren Leitflahigkeitsblandern als frei wlahlbare
Parameter anzusehene Dennoch kann die energetische Verteilungsfunktion zufriedenf
stellend wiedergegeben werdene

Zur Berechnung des Transportverhaltens physikalischer Observabler in Siliziumdif
oxid ist ein MontefCarlofProgramm entwickelt wordeng das die wichtigsten physif
kalischen Eigenschaften dieses GatefIsolators wiedergibte Streuprozesse mit polarf
optischen Phononeng die wegen der coulombartigen Wechselwirkung der Siliziumf
Sauerstoxbindungen bei niedrigen Elektronenenergien flur den hohen Energieverf
lust der Elektronen verantwortlich sindg verhindern einen dielektrischen Zusammenf
bruche Bei hloheren elektrischen Feldern tragen nichtpolare akustische Phononen zur
Stabilisierung des Elektronentransports beie
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Um die Transmissionswahrscheinlichkeit von Elektronen in Siliziumdioxid zu erf
mittelng wird entlang der SidSiO-fGrenzvlache ein einfachesg lineares Potentialprowl
angenommene Die Injektion von Elektroneng also Tunneln und thermionische Emisf
sion klonnen damit bestimmt werdeng wobei die Welleneigenschaften der Elektronen
nicht vernachllassigt werdene Der quantitative Einvuq verschiedener physikalischer
Parameterg nlamlich des elektrischen Feldsg der exektiven Elektronenmasse und der
Oxiddicke ist untersucht wordene Um den lUbertritt von Elektronen von Silizium in
Siliziumdioxid zu gewlahrleisteng werden geeignete Anschluqbedingungen postuliertg
sodaq eine MontefCarlofSimulation in beiden Bereichen mloglich iste

Die Anwendung von MontefCarlofSimulationen zur Berechnung der Injektionswahrf
scheinlichkeit bei homogeneng stationlaren Bedingungeng zeigt ausgezeichnete lUberf
einstimmung mit den Meqergebnissene Eine Erweiterung dieses Modells zur Simuf
lation von GatefStrlomen flur einen nMOSfTransistor ergibtg daq die Mehrheit der
Elektronen nach dem pnflUbergang bei der DrainfSeite ins Oxid injiziert wirdg obf
wohl das elektrische Feld in diesem Bereich sehr stark abnimmte Da Degradationsf
exekte in Transistoren nicht auf intrinsische Materialeigenschaften zurluckgefluhrt
werden klonneng wird der qualitative Einvuq dieser Grenzvlachenexekte diskutiert
und der Einvuq auf den GatefStrom abgeschlatzte

Um eine realistische Modellierung der GatefStrlome zu ermloglicheng sollten folgende
Verbesserungen und Erweiterungen sowohl in physikalischer und numerischer Hinf
sicht vorgenommen werdene Heiqe Ladungstrlager im Substratg also hochenergetische
Elektroneng mlussen mit einer anisotropen Vollbandstruktur modelliert werdene Daf
bei ist aber der Einvuq der einzelnen Streuparameter dahingehend zu modiwziereng
daq in den Streuraten die Energieabhlangigkeit dieser Parameter Eingang wndet und
die korrespondierende Wellenfunktion in der lUbergangswahrscheinlichkeit berluckf
sichtigt wirde Ferner sollte auch eine quantenmechanische Stlorungsrechnung hloherer
Ordnung durchgefluhrt werdeng oder mit dem Formalismus der Selbstenergie Wechf
selwirkungen der Phononen untereinanderg endliche Linienbreite bei hohen Gitterf
anregungen berlucksichtigt werdene Zum jetzigen Zeitpunkt sind die Streuparameter
nur flur das Minimum des Leitflahigkeitsbandes bestimmte

Wenn die Transmissionsraten bezluglich der numerischen Euzienz und der Einfachf
heit der mathematischen Darstellung betrachtet werdeng so ist die FowlerfNordheimf
Nlaherung ausreichende Jedoch kann bei Approximationeng die nur auf der quantitaf
tiven Grloqe der Energie basiereng weder die Richtungsabhlangigkeit der einfallenden
Elektronenwelle noch die des Wellenvektors in einer konsistenten Betrachtung einbef
zogen werdene Man ist gezwungeng die Bandstrukturexekte an der SidSiO-fGrenzvlaf
che zu vernachllassigene In der FowlerfNordheimfNlaherung wird die EnergiefImpulsf
Relation der Wellenfunktion der Elektronen nicht benlotigtg da nur die Energie des
einfallenden Teilchens Eingang wndete Damit ist ein hoher Informationsverlust verf
bundene Berechnung der Transmissionsraten unter quantenmechanischer Betrachf
tungsweise sollte bei Kenntnis der mloglichen Energieniveaus in Siliziumg Siliziumdif
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serstoxionen werden zum Substrat beschleunigt und verursachen weitere Schladen
im Oxide Ebenso sollte eine mikroskopisch und experimentell fundierte Erforschung
des sogenannten image force potential Aufschluq luber die quantitative Erniedrigung
der Potentialschwelle zwischen Silizium und Siliziumdioxid gebene Mit all diesen
Exekten ist eine Potentiallanderung verbundeng welche die Elektroneninjektion ins
Oxid nachhaltig beeinvuqte Die Ausbildung einer sogenannten Inversionsschicht im
Substrat hat nur geringen Einvuq auf die Hochenergieverteilung der Elektronen im
Substrat �aa`}g fluhrt jedoch im Substratbereich nach Beginn des drainfseitigen pnf
lUbergangs zu einer quantitativen lAnderung des transversalen Feldese

Simulationen in Siliziumdioxid sind von der verwendeten Bandstrukturg die bei Monf
tefCarlofProgrammen besonders wichtig istg abhlangige Da dlunne Oxidschichteng wie

sie in MOSfStrukturen als Isolator verwendet werdeng amorphe Materialeigenschaff
ten aufweiseng ist eine numerische Analyse der Bandstruktur notwendige Ferner sollte
die Energieabhlangigkeit der nichtpolaren akustischen Phononenstreuung theoretisch
untersucht werdene Zur Verbesserung der isolierenden Eigenschaften werden nitrierte
Oxidschichten oder mehrschichtige Isolatoreng bestehend aus Si,N+ und SiO- verf
wendete In der Literatur sind weder Bandstrukturberechnungen noch die wichtigsten
physikalischen Streumechanismen aufgefluhrtg stattdessen wird nur die lAhnlichkeit
dieser beiden Materialien erwlahnte Es treten eine oder mehrere zuslatzliche Grenzf
vlachen auf und erschweren eine quantitative Berechnung in numerischer Hinsichte

Da die numerische Ermittlung von GatefStrlomen als auch das Degradationsverf
halten eines Transistors von alleng in diesem Kapitel aufgezlahlten Prozessen stark
beeinvuqt wirdg kann abschlieqend nur darauf hingewiesen werdeng daq ein qualif
tatives und quantitatives Verstlandnis dieser beiden Exekte zur Weiterentwicklung
von SubmikrometerfMOSFETs unerllaqlich sein wirde Inwieweit bei Simulationen alf
le Prozesse berlucksichtigt werden klonnen und welche Schwierigkeiten in numerischer
Hinsicht damit verbunden sindg kann nur in zuklunftigen Forschungsarbeiten gekllart
werdene
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