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Vorbetrachtung (1)

1. ,Tragerdichte” in Nanodimensionen:

Wieviele Ladungstrager befinden sich in einem Kubus der Lange L?

n L 100 nm 10 nm
10%cm=| 1000 1 N = nl3
10°cm™| 10 1/100

Wieviele Teilchen braucht man fur ein statistisches Ensemble?
L~ Dekananometer: Konzepte der statistischen Mechanik fraglich!
z.B. Beweglichkeit, Driftgeschwindigkeit, Tragerdichte, ...

Existiert lokales thermodynamisches Gleichgewicht?
z.B. Quasifermipotential, Temperatur

Aber: Quantenmechanische Teilchen haben selbst statistischen Charakter!!
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Vorbetrachtung (2)

Drift* und ,Diffusion” in Nanodimensionen:

()  Wie grol3 ist die mittlere freie Weglange flr Stol3prozesse in
Halbleiterbauelementen?

~ _ — 1V s V
_uE: =Y 10t L
V= HE; ‘ ‘ 1um cm
= M — 10"YM (sattigungsgeschwindigkeit! )
s

StofRzeit7 = 0.1-1ps =  Aqee =V -7 =10-100nm

(i)  Wie grol3 ist der Abstand zweier Streuzentren (ionisierte Storstellen)?

Nimp ' L:;’mp =1 = Nimp 10%cm™ 10%cm™
L. 10 nm 100 nm

imp

Fazit; (Quasi-)ballistischer Tragertransport flr Aq.. ~ Lyoyice

Quantenballistischer Tragertransport fur Aq.. >> L ice
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Vorbetrachtung (3)

3. Geometrische Ausdehnung quantenmechanischer Zustande
(Quasi-Teilchen):

z.B. Leitungselektron in Effektiv-Massen-Naherung:

E ) EZ B h2 )
" om a2 L .M
3 3m kT
Eyin = KT
2 )
Fur 7 =300 K : Ao =6 NM
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Klassisches Halbleitertransportmodell - kritisch betrachtet (1)

Generalhypothese:

3 lokales thermodynamisches Gleichgewicht fir Elektronen, Lécher, Phononen, ...

d.h. elektrochemische Potentiale n

U, = — QO+, +kTIn— = —qd,
(Quasiferminiveaus), Temperatur T, N
Zustandsgleichungen u, = —qd+ _kng = —qo,

/

Modellkonstruktion:
1. Zustandsgleichungen fir Tragerdichten:
a) Fermi-Dirac-Statistik mit (Volumen-)Blochzustanden

n,l?>, BandstrukturEn(E),
Ldcherkonzept, ...

(9@ -9,) o (4lp, o)
= n=n;-y, exp( kT j p =N, 7/p exp( kT

b) Elektrostatisches Potential aus Tragerkonzentration und Klemmenspannungen:

div(sV®) = q(n —p+Nj, - NB) (Poissongleichung)
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Klassisches Halbleitertransportmodell - kritisch betrachtet (2)

2. Stromtransport-Relationen:
Phanomenologische Transporttheorie (irreversible Thermodynamik, kinet. Theorie)

= J,=-0,VO, = anE+anVn S
. . (Drift-Diffusions-Modell)
J, = —o,V®, = 06,E-qD,Vp

wobei o, =qnu, o, =qpbu,

kollektiver klassischer Transport,
Statistik Uber viele Trager und Streuprozesse!

3. Trager-Bilanzgleichungen:

on 1, — op 1, —
E—ad/VJn = Gn—Rn E‘l‘aleJp = Gp_Rp

Pauschale Bilanz Uber Ensemble von Tragern und Storstellen, stat. Betrachtung
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Modellerweiterungen flur Nanodimensionen (1)

A. Quantenmechanische Tragerdichten

() n, p nicht nur bestimmt von Zustandsgleichungen, lokalen Bilanzen und aul3eren
Randbedingungen, sondern durch Wellenfunktionscharakter der elektronischen

Zustande im Ortsraum

z.B. n() =2 > fFDg ) ‘W,( )‘2 (lokales thermodyn. GGW vorausgesetzt)
J,e>E,

1
1+exp((e — )/ KT)

(i)  Wellenfunktionen aus Schrédingergleichung (EWP fUrl//j, gj)
2 — Lo
o Vunl)| ) = )
mit Veff(F) = —qCD(f)+ chln(;) +AEC(f)+...

—

mit fep (s, 1) =

~—

Effektivfeld-Naherung, Lokale-Dichte-N&aherung
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Modellerweiterungen flir Nanodimensionen (2)

— Selbstkonsistenzschleife: @
(statt n=n(d,u,))

[ Kohn—Sham System] [ Poissongleichung ]

(i) Effekt von (i) und (i) kann ndherungsweise durch ,Dichte-Gradient-Potential®
beschrieben werden:

n 1 hn*
= —q0+y +kTIn— +b,—AlWn);, b, = p
Hp qd + 1 n " n ( ) 76m

(= Kompatibilitat mit klassischen DD-Modellgleichungen gewahrt!)
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Modellerweiterungen flur Nanodimensionen (3)

Beispiel: SOI-MOSFET

(Lch =80nm, N, =5x10"" cm™, t,, =1.5nm, d,oq, =5 nm)
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Elektronendichte bei unterschiedlichen

Quantisierungsmodellen

Transferkennlinien des SOI-MOSFET

(aus A. Schenk, Proc. ESSDERC 2001, S.9-16)
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Modellerweiterungen fir Nanodimensionen (4)

B. Quantenmechanische Stromdichten

() Koharente Ausbreitung von Wellenfunktionen zwischen Gebieten im lokalen
thermodynamischen Gleichgewicht (,Tragerreservoirs®, ,Kontakte)

Reservoir 2 by
Uy =—qD,
h2
D, o Zes_ervg&)l 9 A+Verr Wi = kWi
n— H¥1
_ _ _ Reservoir K
Keine inelastischen Streuprozesse, Uy, =—qD
nur Streuung an V4 D,
/100// >> Ldevice
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Modellerweiterungen flir Nanodimensionen (5)

(i) Quantenballistischer Transport: Elektron bleibt zwischen Injektor und Kollektor
in festem Zustand y, und liefert einen Strombeitrag

—(~ « h h *
/k(r): - q*(l//k_.VWk_Wk_.Vl//kj
2m / I

Statistisches Gemisch von Einelektronenzustanden transportiert

Gesamtstromdichte Z(F) = > £ E(F)
k

f, . mittlere statistische Besetzungszahl von y,

Problem:
a) Wie schlie3t man Kontakte an Schrodingergleichung an?
b) Wie findet man £, ?

Modellierung elektronischer Bauelemente in Nanodimensionen

Fo R@E L 1. Bayerischer FORNEL-Workshop, 12. April 2005 11



Modellerweiterungen flir Nanodimensionen (6)

(i) 1D-separierbare Strukturen (2-Klemmen-Strukturen):

source QBT region drain

= 10/
U, =—qQDg,. Hl// = sy Uy, =—qD g4, drn

D2

Klassifikation der Elektronenzustéande: k = (c,&,t)

c e {src,drn}
¢ = gegebene Energie e [gy,»)
t = transversale Quantenzahl € T

Streuzustande flr

C =SIc c=drn
h |__» ~—] Z'
- QBT —— < QBT —
__—W i - —__
teT teT
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Modellerweiterungen flur Nanodimensionen (7)

(iv) Stromdichte fir 2-Klemmen-Strukturen:

—

Z(’t) = 2;,[:(15 [7src,g,t (;)fFD(giﬂsrc)_i_]drn,g,t (r)fFD(g’ Harn )]

,Einlaufende Wellen erben Besetzungswahrscheinlichkeit vom Reservoir.*

Mit geeigneter Abzahlung vont e T gilt: ]dm,g,t(;) = _7src,8,t(;)

— Z(’j) = 2 Z jd&' ]src,g,t(;)[fFD(g’ﬂsrc)_fFD(guudrn )]
tel
Ist 1, = tg, —qU = Kennlinie [ =/(U)

(v) In (Quasi-) 1D-Strukturen kann Jg. . als Transmissionskoeffizient fir die
Partialwelle t interpretiert werden:  jg. ., = —1T(¢)

= =213 [do Ty(6) o e ) ~Fro )

(Landauer-Buttiker-Formel)
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Modellerweiterungen flir Nanodimensionen (8)

(vi) Technische Durchfiihrung: Transfermatrix-Methode
1. Schritt:

QBT region

Hy = ey =S| Ho |t Ho [t Ha | Tt Hy

2. Schritt: Losungen zu in | g

_ ' | Ho | wh 7 vi
H. v = sy undRB , LR liefert | " 1=S |
YR

Streumatrix: - S
v, —» — g
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Modellerweiterungen fur Nanodimensionen (9)

3. Schritt: Schichtverknupfung

R R— > <+ >
S, Sg - S @B
—> «— —> «—

(Sa:Sg) > Sass = ConnOP(S 4,S5)

4. Schritt: Realisierung der S . woUt win
aulReren Streubedingung —»{ QBT ot = SaT 0

R
out
<« - > W 0
QBT - [ f)ut):SQBT[ inj
YR YR

Basis fiir Stromberechnung: w," =b,; teT

= VRt =Skt b = Ti(e)

Modellierung elektronischer Bauelemente in Nanodimensionen

y
Fo R(@E L 1. Bayerischer FORNEL-Workshop, 12. April 2005 15



Modellerweiterungen fur Nanodimensionen (10)

Beispiel: Quantenballistischer Double-Gate-MOSFET

gate

-

tg=1nm, V=0V, V=1V, depth=0.5nm

I 0.6 nm

-
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DG-MOSFET: Geometrie

=y
£

Y
n

Electron Density [cm™]
=

10" |

10" 4 — 2D-QB
Laterale Tragerdichte in der Kanalmitte. 10° o o
Lokale Gleichgewichtsdichte im Vergleich 5 10 15 20 25 30 35
zu quantenballistischer Injektionsdichte. Position [nm]

(aus F. Heinz, Diss. ETHZ, 2004)
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Modellerweiterungen fur Nanodimensionen (11)

Transferkennlinien bei unterschiedlichen Kanallangen:

10 1 1 1 1
r 1 1 10—6 1
104 1 1 1
=10
s (S 1 1 10 g
10 1 1 | 1077
< o | i ‘ < :
10 1 1 1 -14 1
- ! ] 1 =10
107} i 1 107
- | — thermionic current ! 1 18
i ] - full scattering matrix jl 1 10
107 » : : 107 -
-0.5 0.0 0.5 1.0 1.5 1.5 -0.5 1.0 1.5
VGS [V]
107 . : . 10°
= | |
10° § 1 107"
107" r 1 10-10
;
r 1
—10"% | ] — 107"
< ST | o an14
=10 1 1 =10
1 1
07 | 1 107
10‘18 [ ] 10‘]!
107 | : - : 10> L2 : - 1 107 - : -
=0.5 0.0 0.5 1.0 1.5 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5 =0.5 0.0 0.5 1.0 1.5
Vss V] Vgs V] Ves [V]

double—gate MOSFETs with a Si body thickness of 1 nm (Viq = 1 uV).

(aus F. Heinz, Diss. ETHZ, 2004)
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Zusammenfassung

Bauelementstrukturen im Klassische Transportmodelle bedirfen
Dekananometerbereich Kritischer Revision

Ballistischer Tragertransport Boltzmann/Wigner-Transportgleichung,

(semi-klassisch) — Monte-Carlo-Methoden

Wellencharakter der — Quantenmechanische Beschreibung der
Ladungstrager Tragerverteilung (DFT, Kohn-Sham/Poisson)
Koharenter Tragertransport — Quantenmechanische Beschreibung der

(quantenballistisch) Stromverteilung (Transmission, Tunneln)
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