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Kurzfassung: Durch Multiskalensimulationen wird der Ladungstransport in na-
nodrahtbasierten Schottky - Barrieren - Feldeffekt - Transistoren im Materialsystem
Ni,Si/Si untersucht. Die Bedingungen an die Genauigkeit der verwendeten Ein-
gangsparameter werden bestimmt und Vorhersagen uber optimale Material- und
Gerateparameter werden getroffen. Es wird die Frage beantwortet, ob die Be-
stimmung von physikalischen Parametern aus einzelnen gemessenen Strom-Span-
nungs-Kennlinie moglich ist. Der Feldeffekt wird durch Berechnungen auf Ba-
sis der Finiten-Elemente-Methode und die resultierenden Stromflisse durch ein
guantenmechanisches Transportmodell ermittelt. In der Untersuchung der geo-
metrischen Eingangsparameter wird gezeigt, dass bis auf den Radius des Na-
nodrahtes die in einem Experiment zu erwartenden Messfehler keinen drasti-
schen Einfluss auf die Strom-Spannungs-Kennlinie haben. Signifikant ist hinge-
gen der Einfluss der Temperatur, der effektiven Ladungstragermassen und der
Hohe der Schottky-Barriere. Da diese drei Eingangsparameter des betrachteten
Systems mit relativ groRen Ungenauigkeiten behaftet sind, ist die Bestimmung
von physikalischen Parametern aus einzelnen gemessenen Strom-Spannungs-
Kennlinien auf die erhoffte Weise nicht moglich. Die Arbeit zeigt auch, dass
bereits moderate Veranderungen der Arbeitstemperatur einen bedeutenden Ein-
fluss auf die Strom-Spannungs-Kennlinie haben. Fur die Konstruktion von Transis-
toren mit hoher Stromdichte kann anhand der ermittelten Daten die Verkleinerung
der aktiven Region durch Oxidation vorgeschlagen werden.

Abstract: Charge transport in nanowire-based Schottky-barrier field-effect tran-
sistors in the material system Ni,Si / Si is examined by multi-scale simulations.
The requirements for the accuracy of the input parameters are determined and
predictions about optimum material and device parameters are made. The ques-
tion is answered, whether the determination of physical parameters from indi-
vidual measured current-voltage curves is possible? The field effect is descri-
bed by calculations based on the finite element method and the resulting cur
rents are calculated with a quantum mechanical transport model. In the study of
the geometric input parameters it is shown that experimental uncertainties do
not drastically affect the current-voltage characteristic, except from the nanowire
radius. However, significant is the influence of the temperature, the effective
charge carrier mass and the height of the Schottky-barrier. Since these three in-
put parameters are known only with low experimental accuracy for the conside-
red system, the determination of physical parameters from individual measured
current-voltage curves is not possible in the expected way. The results also show
that moderate changes of the working temperature have a significant influence
on the current-voltage characteristic. For the construction of transistors with high
current density the reduction of the active region by oxidation is proposed.
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VERWENDETE SYMBOLE

Symbol | Beschreibung Definition
¢ elektrisches Feld
Vv elektrisches Potential 3.1
Va Drain-Spannung
|74 Source-Spannung
Va Gate-Spannung
Vibias Differenz zwischen Source- und Drain-Spannung 3.13
P Landungsdichte
€r relative Permittivitat
€0 Permittivitat des Vakuums konst.
r Position
I Stromstarke 3.3
I, maximale Stromstarke
q Ladung
h Plancksches Wirkungsquantum konst.
h reduziertes Plancksches Wirkungsquantum konst.
T Transmissionsfunktion 3.14
Tl/B Transmissionsfunktion zwischen ersten Kontakt und
Buttiker Sonde
TQ/B Transmissionsfunktion zwischen zweiten Kontakt und
Buttiker Sonde
E Energie 3N
Ey Vakuumenergie
Wan | Austrittsarbeit des Halbleiters
Wam | Austrittsarbeit des Metalls
f Fermi-Dirac-Verteilung 3.3
Ji/2 abgewandelte Fermi-Dirac-Verteilung 34
1 chemisches Potential
E; Fermie-Energie
kg Boltzmann-Konstante konst.
T Temperatur
H Hamiltonoperator 3.7
H Hamiltonmatrix 3.10
Y Wellenfunktion
U Potential
k Wellenvektor
a Gitterabstand




Meff h

tox G
tox w

tAir

Kontaktflache des Nanodrahtes
Erweiterungsmatrix

Spektralfunktion

retardierte Greensche Funktion

avancierte Greensche Funktion
Selbstenergie

Einheitsmatrix

Anzahl der Gitterpunkte in der Sourceregion
Anzahl der Gitterpunkte in der Drainregion
Anzahl der Gitterpunkte in der Leiterregion
Anzahl der Punkte des Energiegitters

obere Summationsgrenze der Energie
untere Summationsgrenze der Energie
Schottky-Barriere fur Elektronen
Schottky-Barriere fur Locher

Grundpotential der linken Seite
Grundpotential der rechten Seite

effektive Elektronenmasse

effektive Lochermasse

Lange der Leiterregion

Lange der Kontakte

Radius des Nanodrahtes

Lange der Halbachse a bei elliptischen Nanodraht
Lange der Halbachse b bei elliptischen Nanodraht
Hohe des Gates

Hohe der Gateoxidschicht

Dicke der Oxidschicht auf dem Nanodraht
Hohe der Luftsaule Uber dem Transistor
Breite des Transistors

3.15

3.17
3.17
3.16



VERWENDETE PARAMETER

Die aufgefuhrten Konstanten sind der CODATA Empfehlung 2006 [14] entnom-

men.

Symbol

Wert

€0
h
h

Me

ks

8,854187 -
6,626068 -
1,054571 -
1,602176 -
9,109382 -
10795 eVEK !

8,617332

1072 Fm~!
1073 Js
1073 Js
1079 C
1073 kg

Hier sind die verwendeten Ausgangswerte der Simulationsparameter aufgefthrt.

Symbol | Wert
Ny 15
Ny 15
N, 200
Ng 201
Eax leV
Eoin —1eV
Egp 0eV
a 0,1 nm
T 300 K

(IDSBQ 0,68 eV
(I)SBh 0,44 eV

P, 0,5eV

dr 1,0eV
Meffe Me
Meff h Me

Symbol | Wert
Va 0,5V
Vs 0,0V
L 1000 nm
Lk 100 nm
r 10 nm
ta 20 nm
tox G 300 nm
Tox w 0 nm
tAir 200 nm
w 500 nm

VI



VERWENDETE ABKURZUNGEN

Abkurzung

Beschreibung

FEM
SB
FET
PVD
VLS
LB
VB
o
h+

Finite-Elemente-Methode
Schottky-Barriere
Feldeffekt-Transistor
Physical Vapour Deposition
Vapour-Liguid-Solid
Leiterband

Valenzband

Elektron

Loch

Wl



1 MOTIVATION

Sensoren sind heutzutage allgegenwartig. Vom Aufl3enthermometer bis zum
Lagesensor in Smartphones begegnen uns im Alltag Sensoren unterschiedlich-
ster Art und GroRe. Von herausragender Bedeutung sind sie naturlich im Zu-
sammenhang von Automatisierung und Prozessuberwachung. Immer wichtiger
werden Sensoren auch in der Medizin. Durch ihren Einsatz konnen zum Bei-
spiel die Ermittlung von Blutwerten beschleunigt werden oder eine detailliertere
Uberwachung des Patientenzustandes erfolgen. In Zukunft sollen auch spezielle
biologische Komponenten, wie Viren oder Tumormarker einfach nachgewiesen
werden konnen. Bei dieser Entwicklung spielen nanodrahtbasierte Feldeffekt-
Transistoren eine wichtige Rolle.

Bevor jedoch ein Biosensor auf dieser Basis entwickelt werden kann, ist ein de-
tailliertes Verstandnis der elektrischen Eigenschaften des Ausgangssystems no-
tig. Eine Variante dieses zu erreichen ist eine moglichst realistische Simulation
des Systems, um experimentelle Ergebnisse einfacher in einen theoretischen
Zusammenhang stellen zu konnen.

Durch eine systematische Untersuchung des von Nozaki et al. [15] vorgestellten
Multiskalenmodells sollen Aussagen uber die Anforderungen an die Genauigkeit
der Eingangsparameter und damit der Grenzen der Anwendbarkeit dieses Mo-
dells getroffen werden. Auch das Auffinden optimaler Material- und Geratepara-
meter stellt ein Ziel dieser Untersuchung dar. Die Verknupfung von experimen-
tell gemessenen und berechneten Strom-Spannungs-Kennlinien kann maoglicher
weise zur Bestimmung von ansonsten nur schwer zuganglichen physikalischen
Parametern dienen. Ob dies maoglich ist, soll anhand der erzeugten Daten evalu-
iert werden.



2 GRUNDLAGEN

2.1 MODELLBILDUNG UND SIMULATION

Ziel der Simulation in der Werkstoffwissenschaft ist es, Eigenschaften realer
Werkstoffe zu bestimmen, zu verstehen und vorherzusagen. In der Anfangs-
phase der Computernutzung waren nur einfache Modelle maoglich, die haufig nur
auf reine kristalline Werkstoffe anwendbar waren. Mittlerweile ist eine Vielzahl
von Modellen erarbeitet worden, die in einem weiten Bereich der Werkstoffwis-
senschaft eine Unterstltzung der Forschung mit Hilfe der Simulation ermaogli-
chen.

Die Bildung von Modellen ist in der Wissenschaft auch unabhangig von der Com-
putersimulation notig, da es auch in einem klar umrissenen System nur schwer
moglich ist, direkte Erkenntnisse zu gewinnen. Dies beruht darauf, dass die be-
obachteten Systeme und deren Wechselwirkungen nur unzureichend oder gar
nicht direkt zu untersuchen sind. Aus diesem Grund wird ein Abstraktionsschritt
notig.

Die vereinfachte Imitation realer Zusammenhange zum Erkenntnisgewinn kann
als Ursprung der Modellierung gesehen werden. Dabei werden die Strukturen
des realen Systems in gleicher, aber vereinfachter Weise in einem Modell repro-
duziert. So sind zum Beispiel Experimente als eine besondere Form der Mo-
dellbildung zu verstehen. In einem Experiment liegt die Herausforderung in der
Ubersetzung der Experimente in Modelle und wieder zuriick. In der theoretischen
Modellbildung liegt das Hauptaugenmerk zum grof3en Teil auf der Veranderung
des Abstraktionsgrades. So sind stetige Bemuhungen zu erkennen, einfache
Modelle zu erweitern und dem abgebildeten System ahnlicher zu machen.

Mit der Entwicklung der Computertechnik ist die immer komplexere Modellie-
rung von Systemen moglich geworden. Auch wenn das Ziel immer ein moglichst
perfektes Modell ist, so muss hier naturlich angemerkt werden, dass jemand, der
in der Lage ware ein perfektes Modell eines System zu schaffen, dieses nicht be-
notigen wurde, da er das Original in seiner Komplexitat direkt verstehen konnte.

Besonders in der Werkstoffwissenschaft, in der viele Mechanismen in unter-
schiedlichen GrofRenordnungen und Zeitskalen eine entscheidende Rolle spielen,



mussen oft einzelne Modelle verknUpft werden, um anwendungsrelevante Aus-
sagen zu erhalten. Auch in dieser Arbeit wird das Gesamtbild des Systems durch
die Verknupfung verschiedener Methoden in einem Multiskalenmodell erzeugt.
[9, 18]

2.2 SCHOTTKY-DIODE

Die ideale Diode stellt ein elektrisches Bauelement dar, dass nur in eine Richtung
Strom passieren lasst. Dieses Verhalten basiert auf der starken Abhangigkeit
des Widerstands von der Polaritat der angelegten Spannung. Eine verbreitete
Art stellt die Schottky-Diode dar. Hierbei wird ein Metall mit einem Halbleiter in
Kontakt gebracht.

Eo Potential-

barriere
Wan \r
WAm
—— | B A
Y _ ___E Psae LLB

EF = I e e H
—_ VB ;VB

Metall n-Halbleiter Metall n-Halbleiter
X "X

Eo

A

\4

Abbildung 2.1: Banderdiagramm eines Schottky-Kontakts mit einem n-Halbleiter vor (links) und
nach dem Kontaktieren (rechts) (Symbole siehe Seite V) [7]

In Abbildung 2.1 ist links das Banderdiagramm eines Metalls und eines n-Halb-
leiters, der hier als Beispiel dienen soll, dargestellt. Dabei ist ersichtlich, dass sich
die Fermi-Energien Er von beiden unterscheiden. Die Fermi-Energie ist in diesem
Fall definiert als die Differenz des Vakuum-Energielevels Ey und der Austrittsar-
beit W (Erp = Ey — Wy). Wenn nun ein Kontakt hergestellt wird, muss sich
die Fermi-Energie auf beiden Seiten auf einen gemeinsamen Wert angleichen.
Die unterschiedliche Hohe der Austrittsarbeit sorgt dafur, dass sich Elektronen
aus dem Halbleiter im Metall ansammeln. Dadurch verarmt der Halbleiter in der
Nahe des Kontaktes an Elektronen und es bildet sich eine Raumladungszone.
Mit der abnehmenden Elektronendichte hin zum Kontakt, entfernt sich auch das
Leitungsband weiter von der Fermi-Energie. Es kommt zur Auspragung einer
Schottky-Barriere &gg.

Kapitel 2 Grundlagen 10



Wird das Banderdiagramm nun bei einer angelegten Spannung betrachtet, wie in
Abbildung 2.2, lasst sich das Verhalten der Schottky-Diode erklaren. Wenn in dem
Halbleiter durch eine negative Spannung Elektronen eingebracht werden, wirken
diese der Elektronenverarmung in der Raumladungszone entgegen. Es bleibt je
nach Starke der angelegten Spannung nur eine kleine Potential-Barriere Ubrig, die
von Elektronen leicht Uberwunden werden kann. Somit konnen Elektronen vom
Halbleiter in das Metall fliel3en.

Sobald die Polaritat vertauscht wird, ist dieser Ladungstransport nicht mehr mog-
lich. Die Raumladungszone in der Kontaktregion verstarkt sich, da dem Halbleiter
zusatzlich Elektronen entzogen werden. Dies fuhrt zur Ausbildung einer hohen
Schottky-Barriere, die die Elektronen nicht mehr passieren konnen. Die Diode
sperrt den Stromfluss. [7, 21]

E E
A Potential-
barriere
+ — —
N Hlimm o o - —
N—————— LB
Depol br —m—— — —
SB ¢ I’ qv M2
p1 —————
\—VB
Metall n-Halbleiter Metall n-Halbleiter
"X X

Abbildung 2.2: Banderdiagramm eines Schottky-Kontakts in Durchlassrichtung (links) und in Sperr-
richtung (rechts) geschalten (Symbole siehe Seite V) [7]

Kapitel 2 Grundlagen 11



2.3 FELDEFFEKT-TRANSISTOR

Ein Transistor ist ein elektronisches Bauteil, das meistens zum Schalten oder
Verstarken elektrischer Signale verwendet wird. Der Feldeffekt-Transistor (FET)
verfugt Uber drei Anschlisse:

e Source (Quelle)
e Gate (Tor)

e Drain (Senke)

Uber eine am Gate angelegte Spannung kann in einem FET der Stromfluss zwi-
schen dem Source- und dem Drain-Kontakt beeinflusst werden.

In dieser Arbeit wird ein Schottky-Barrieren-Feldeffekt-Transistor (SB-FET) unter
sucht. Dieser besteht aus zwei Metallkontakten, die durch einen Halbleiter ver
bunden sind. Durch eine Oxidschicht als Isolator vom Halbleiter getrennt, be-
findet sich die Gatelektrode. Zwischen den Metallkontakten und einem gedop-
ten Halbleiter wurde sich eine typische Schottky-Barriere wie bei einer Schottky-
Diode ausbilden. Im betrachteten System ist der Halbleiter jedoch ungedoptes
Silizium. Solange keine Gatespannung anliegt, werden weder das Leitungs- noch
das Valenzband im Halbleiter verbogen. In diesem Zustand verhindert der Poten-
tialunterschied zwischen den beiden Werkstoffen einen Stromfluss fast vollstan-
dig.

Wird nun eine Spannung an das Gate angelegt, durchdringt das elektrische Feld
den Halbleiter. Dadurch wird das Potential in ihm verandert und die Bander wer-
den verbogen. Es bildet sich so eine Potential-Barriere fur Elektronen oder Locher
aus. Bei einer positiven Gatespannung wird der Transport von Elektronen erleich-
tert und der von Lochern unterdrickt. Da bei einer negativen Gatespannung sich
dieser Effekt umkehrt, flie3t auch hier ein steigender Strom getragen durch die
Locher. Die Strom-Spannungs-Kennlinie besitzt somit eine V-Form mit einem Mi-
nimum in der Nahe von Vg = 0 (Abbildung 4.8). Eine detailliertere Erklarung Uber
die Grundlagen der Strom-Spannungs-Kennlinie erfolgt im Abschnitt 4.2. [2]

Kapitel 2 Grundlagen 12



2.4 FELDEFFEKT-TRANSISTOR AUF DER BASIS
VON SILIZIUM-NANODRAHTEN

Das zu untersuchende System ist der von Weber et al. [23] vorgestellte na-
nodrahtbasierten SB-FET. Dieser stellt die Grundlagen von in Entwicklung befind-
lichen Sensoren dar. Um die Forschung an den Sensoren zu unterstutzen, wird
das System in dieser Arbeit durch Simulationen untersucht. In diesem Abschnitt
sollen deren Herstellung und Eigenschaften beschrieben werden.

Herstellung der Transistoren

Far die Herstellung der Silizium-Nanodrahte werden Gold-Nano-Cluster benotigt.
Dafur wird ein Siliziumwafer mit einer sehr dinnen Goldschicht zwischen 0,3 und
2nm mittels PVD (Physical Vapour Deposition) beschichtet. Beim Erhitzen der
Schicht auf 450°C unter Wasserstoffatmosphare bilden sich nach finf Minuten
kleine Gold-Cluster in einem schmalen GroRenbereich von 10-30 Nanometern.
Danach wird bei gleicher Temperatur Monosilan (SiH,) als Siliziumtrager einge-
bracht. Als Prozessgase kommen im PVD Prozess noch Wasserstoff (H,), Argon
(Ar) und Stickstoff (Ny) zum Einsatz. Durch das Tragergas diffundiert Silizium in
die Goldpartikel. Aufgrund der hohen Temperatur bildet sich ein FlUssigkeitstrop-
fen mit der Zusammensetzung des Eutektikums von Gold und Silizium. Durch
das weitere Eindiffundieren von Silizium in die flissige Phase entsteht dort eine
Ubersattigung. Als Konsequenz bildet sich eine feste Siliziumphase. Der Uber
gang zwischen dem Flussigkeitstropfen und dem ausgeschiedenen Silizium ist
der Wachstumsbereich. Da die drei Aggregatzustande gasformig, flissig und fest
an der Reaktion beteiligt sind, wird der Wachstumsprozess als CVD-VLS (Vapour
Liquid-Solid) bezeichnet. Wahrend des Wachstums wird der Goldpartikel durch
den wachsenden Nanodraht von der Oberflache gelost und in die Hohe gehoben.
[13, 23]

Als Basis fur den Transistor dient ein stark n-gedopter Siliziumwafer. Diese Schicht
bildet das Backgate. Dartber wird eine 300 nm dicke Schicht aus Siliziumoxid
SiO, aufgebracht, die als Gatedielektrikum dient. Auf der Oxidschicht werden die
metallischen Kontakte mit Hilfe von Elektronenstrahlabscheidung erzeugt. lhre
Form erhalten diese per Fotolithografie. Die Metallkontakte bestehen aus ei-
ner Schicht Titan und einer Schicht Kobalt. Im nachsten Schritt werden die er-
zeugten Silizium-Nanodrahte aus einer Isopropanol-Losung auf der Oberflache
abgeschieden. Nachdem die Oxidschicht der Nanodrahte durch eine Atzung ent-
fernt wurde, kann auf den Kobaltoberflachen eine circa 100 nm dicke Nickelschicht

Kapitel 2 Grundlagen 13



abgeschieden werden.

In einem letzten Schritt wird der Transitorrohling wieder auf 470°C erhitzt. Durch
die erhohte Temperatur kann nun das Nickel, welches die Nanodrahte umschlief3t,
in diese eindiffundieren. Dies fuhrt zur Bildung von Nickelsilizid im Nanodraht. Mit
steigender Haltezeit wandert die Grenzschicht zwischen Nickel und Nickelsilizid
entlang des Nanodrahtes. Somit kann durch die Haltezeit bestimmt werden, wie
groR der halbleitende Bereich ist. Bemerkenswert ist der scharfe Ubergang zum
Silizium, wie er in Abbildung 2.3 a) zu sehen ist. Ebenfalls ist auf die einkristalline
Ausbildung des Nickelsilizid (Abbildung 2.3 b) hinzuweisen. Abbildung 2.4 zeigt
den fertigen Transistor. [24, 25]

<110>

Abbildung 2.3: Silizium-Nanodraht mit axial ausgepragten Nickelsilizid Kontakten [25]

NiSi,

: : drain extension
active region /

SiOp —e

° source extension

Abbildung 2.4: Schottky-Barrieren-Feldeffekt-Transistor basierend auf einem Silizumnanodraht mit
axial eingewachsenen Nickelsilizid-Kontakten. An den Bildrandern sind die Nickelreservoirs zu
erkennen. [24]
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Eigenschaften

Fur die Anwendung in der Sensorik zeigt der vorgestellte Transistor gute Eigen-
schaften wie:

e ein grolRer Unterschied zwischen maximalen und minimalen Stromfluss im
Bereich von 107 (on/off ratio)

e hohe maximale Stome
e ballistischer Transport bei einer Leiterregion mit einer Lange unter 1 um

e ein Wechsel von unipolarem zu ambipolarem Verhalten durch eine passivie-
rende Warmebehandlung
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Abbildung 2.5: Strom-Spannungs-Kennlinie eines siliziumnanodrahtbasierten unpassivierten SB-
FETs (r = 10nm, L = 2,5 um) [23]
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Abbildung 2.6: Leiterlangenabhangiges Verhalten von siliziumnanodrahtbasierten SB-FETs. a)
Vergleich von Strom-Spannungs-Kennlinien von unpassivierten Transistoren bei unterschiedlicher
Lange der Leiterregion (Radius » = 10,5 &+ 0,5nm) b) Abhangigkeit der maximalen Stromstarke
I, von der Lange der Leiterregion bei unterschiedlichen Nanodrahtradien. Die orangenen Linien
stellen Orientierungshilfen dar. c) Semilogarithmischer Plot zur Darstellung der exponentiellen
Abhangigkeit von I, bei L > 1 ym bei r = 10,5 4+ 0,5 nm. [24]

In Abbildung 2.5 zeigt sich der grofde Unterschied zwischen dem maximalen und
minimalen Stromfluss sehr deutlich. Auch der hohe maximale Strom von 100 nA
ist hier ersichtlich. Die starke Hysterese und das Verhalten wie ein p-Transistor
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sind auf die fehlende Passivierung zurickzufthren. In der noch porosen Oberfla-
chenschicht des Nanodrahtes konnen sich noch leicht Ladungen akkumulieren.

Das es in den Transistoren bei Langen der Leiterregion L unter 1000 nm zum
Phanomen des ballistischen Transportes kommt, zeigt Abbildung 2.6. Im Teilbild
a) wird gezeigt, dass sich die Strom-Spannungskurvens-Kennlinien bei kleinem
L und im Bereich grofder negativer Gatespannungen gleich verhalten. Die Ab-
hangigkeit der maximalen Stromstarke I,, von Langen der Leiterregion ist im
Teilbild b) dargestellt. Im Bereich bis 1000 nm andert sich I, fur die unterschied-
lich grofsen Nanodrahte kaum. Bei L > 1000nm ist ein exponentieller Abfall zu
erkennen. Dieser wird im Teilbild c) mit Hilfe der roten Linie verdeutlicht.
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3 METHODEN

In diesem Kapitel soll ein Uberblick tber die Modellierung des zu untersuchen-
den Systems gegeben werden. Dazu werden die Problemstellungen allgemein
eingefuhrt und anschliefend die verwendeten theoretischen Grundlagen kurz
vorgestellt. Eine vollstandige Darstellung des verwendeten Nichtgleichgewichts-
Green-Funktionen-Formalismus wirde den Rahmen dieser Arbeit sprengen. Des-
halb werden von diesem hier nur die fUr diese Arbeit relevanten Elemente vorge-
stellt.

3.1 SIMULATIONSMODELL

Zur Beschreibung des Ladungstransports durch einen Schottky-Barrieren-Feld-
effekt-Transistor ist ein Multiskalenansatz nach Nozaki et al. [15] gewahlt worden.
Dieser erlaubt die Simulation mit realen Geometrien in der GroRenordnung von
einigen Mikrometern. Auch kann der Feldeffekt vollstandig dargestellt werden.
Um den Ladungstransport moglichst genau beschreiben zu konnen, werden die
Prozesse in den Kontakten mit Hilfe eines quantenmechanischen Transportmo-
dells beschrieben.

Die Simulation wird in 6 Schritten durchgefuthrt:

e Modellieren der Transitorgeometrie

e Berechnen des elektrischen Potentials durch Losen der Poisson-Gleichung in
3-D mittels FEM

e Extrahieren eines 1-D-Potentials entlang der Mittelachse des Nanodrahtes

e Konstruieren der Potential-Barriere flr das quantenmechanische Tunnelpro-
blem

e Beschreiben der Wahrscheinlichkeit, dass ein Ladungstrager mit einer be-
stimmten Energie tunnelt durch die Transmissionsfunktion

e Ermitteln des Stromflusses durch den Landauer-ButtikerFormalismus

Als Ausgangspunkt dient ein reales dreidimensionales Modell des Transistors.
Dadurch ist es moglich, zum Beispiel lokale Veranderungen auf der Oberflache
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des Nanodrahtes bei der Berechnung des elektrischen Potentials zu berucksich-
tigen. Dies ist besonders wichtig, da ein Einsatz als Sensor angestrebt wird.
Insgesamt ist das Modell dadurch sehr flexibel in seiner Anwendung. Fur die Be-
rechnung des Stromflusses wird jedoch nur ein eindimensionales Profil des elek-
trischen Feldes verwendet. Dieses wird entlang der Mittellinie des Nanodrahtes
extrahiert.

Im Bereich des quantenmechanischen Transportmodells wird ermittelt, in wel-
chem MaRe die Ladungstrager durch die Schottky-Barriere am Ubergang zwi-
schen Metall und Halbleiter tunneln. In Abbildung 3.1 wird gezeigt, welchen
Einfluss unterschiedliche Gatespannungen auf die Form der Potential-Barriere ha-
ben. Der genaue Aufbau der gezeigten Barrieren wird im Abschnitt 4.1 (Seite 26)
behandelt.

Source Leiter Drain
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Abbildung 3.1: Schematische Darstellung der Potential-Barriere und Transportwege der Elektro-
nen e~ und Locher h* bei unterschiedlichen Gatespannungen Ve mit genauer Betrachtung der
Potential-Barriere bei positiver Gatespannung (Symbole siehe Seite 1V)

Im oberen Teil der Abbildung wird auf der linken Seite die Verformung der Ban-
der bei einer positiven Gatespannung gezeigt. Wenn die angelegte Spannung
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hoch genug ist, konnen die Elektronen e~ mit einer gewissen \Wahrscheinlichkeit
tunneln. Die Form der Potential-Barriere fur die Elektronen hangt von der Gate-
spannung Vg, der Hohe der Schottky-Barriere ®s5. und der Hohe der chemischen
Potentiale p ab.

Wenn nun eine negative Gatespannung anliegt, werden die Bander ebenfalls ver-
bogen, aber in diesem Fall zu hoheren Energien (Abbildung 3.1 rechts). Somit
ergibt sich fur die Locher h*™ die Moglichkeit die Potential-Barriere zu durchdrin-
gen. Die Form die Barriere wird bei den Lochern nicht wie bei den Elektronen
durch das Leitungsband (LB) sondern durch das Valenzband (VB) bestimmt. Au-
Rerdem ist die Hohe der Schottky-Barriere verschieden. Der Transport der Locher
erfolgt in die umgekehrte Richtung des Elektronentransportes. Durch das entge-
gengesetzte Vorzeichen der Ladung flie3t der Strom technisch gesehen jedoch
immer in die gleiche Richtung.

Im unteren Teil der Abbildung wird ein wichtiges Konzept der Simulation darge-
stellt. Fur die Betrachtung des Ladungstransportes auf quantenmechanischer
Ebene stellt die Lange der Leiterregion L ein grofRes Hindernis dar. Um die
Berechnungen in einer sinnvollen Zeitspanne bewaltigen zu konnen, wird der
Transistor in drei Teile zerlegt. Alle Teile werden nun zuerst separat betrachtet
und zum Schluss wieder zusammengefuhrt. Die Bereiche um die Kontakte sind
hier vergroRert dargestellt. Mit Hilfe der Grundpotentiale @, /g werden in beiden
Kontaktbereichen die unteren Grenzen der Barriere festgelegt. In diesen beiden
Systemen kann nun das Tunneln der Ladungstrager mit der sogenannten Trans-
missionsfunktion T(E) quantifiziert werden. Diese beschreibt die Wahrschein-
lichkeit, mit der ein Teilchen einer bestimmten Energie eine Barriere durchdrin-
gen kann. Wenn man die Grenze zwischen den beiden Ladungstragerreservoirs
als halbdurchlassige Membran interpretiert, reprasentiert die Transmission ihre
Durchlassigkeit. Sie kann mit Hilfe der Fisher-Lee-Relation und der Greenschen
Funktion ermittelt werden.

Im Bereich der Leiterregion wird hingegen von einem ballistischen Transport aus-
gegangen. [24] Aus diesem Grund wird die Transmission in diesem Bereich als
T = 1 festgelegt, da keine Behinderung der Ladungstrager erwartet wird.

Der Stromfluss wird durch den LandauerButtikerFormalismus berechnet. Dabei
wird die Besetzung der Bander bei einer bestimmten Temperatur mit Hilfe der
Fermi-Dirac-Verteilung mit der Transmissionsfunktion verknupft.

Eine Kopie des fur die Simulation erstellten Programms befindet sich auf der
beigelegten CD.
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3.2 FINITE-ELEMENTE-METHODE

Die Finite-Elemente-Methode (FEM) ist ein Verfahren, um partielle Differenzial-
gleichungen naherungsweise losen zu konnen. Das Grundprinzip stellt die Auftei-
lung des zu betrachteten Bereiches in kleine Teilbereiche dar. Diese ,finiten Ele-
mente” sind namensgebend flur diese Methode. An diesen Elementen werden
Knotenpunkte gewahlt, die in der Regel auf den Ecken oder Kanten der Elemente
liegen, um die Stetigkeit zwischen den Elementen zu gewahrleisten. In den ein-
zelnen Elementen beschreibt ein Nahrungsansatz die gesuchte Feldfunktion.

—— Luft

tair

- Jte stark gedoptes Silizium

Abbildung 3.2: 3-D-Modell eines SB-FETs mit unten liegender Gate-Elektrode. Links sind die
Seitenflachen der generierte Tetraeder gezeigt, in die das Modell fur die FEM-Berechnung zerlegt
wird (Symbole siehe Seite V)

FEM wird in diesem Fall verwendet, um das elektrische Potential V' zu berech-
nen. Dadurch konnen unterschiedliche elektrische Spannungen, Formen und Ma-
terialeigenschaften berlcksichtigt werden. Es muss die Poisson-Gleichung der
Elektrostatik (3.1) gelost werden.

AV(r) = —- (i(z) (3.1)

Dabei wird das elektrische Potential in Zusammenhang mit der Ladungsdichte p
und der Permittivitat eo¢, gesetzt. Uber die Gleichung &(r) = —VV (r) ist das elek-
trische Potential dabei mit dem elektrischen Feld & verknupft. In der Abbildung
3.2 wird eine systematische Darstellung des Modells fur die FEM-Berechnungen
gezeigt.

Kapitel 3 Methoden 20



Durch diese Methode konnen die geometrischen und elektrostatischen Parame-
ter des Modells sehr flexibel geandert werden. Zur Berechnung des elektrostati-
schen Problems wird das Programm Comsol in der Version 4.2a verwendet.

3.3 LANDAUER-BUTTIKER-FORMALISMUS

Der Landauer-Buttiker-Formalismus [3, 12] stellt einen haufig genutzten Ausgangs-
punkt fur das Verstandnis des Ladungstransports in mesoskopischen Systemen
dar.

q [T
1= [T - aE)aE 3.2

Der Ausdruck f stellt die Fermi-Dirac-Verteilung dar. Diese beschreibt die Be-
setzungswahrscheinlichkeit des Leitungsbandes bei unterschiedlichen Energien.
Ebenfalls ist die Verteilung abhangig von dem chemischen Potentialen p der Kon-
takte.

1

E—
1+exp< A TM>
B

Diese stellen die Energien dar, bei der am absoluten Nullpunkt die Grenze zwi-
schen besetzten und unbesetzten Zustanden verlauft. Wenn sich das betrachtete
System ebenfalls im isolierten Gleichgewicht befindet, entspricht das chemische
Potential p der Fermi-Energie FE;. In der Simulation gilt fur die Fermi-Energie
E; = 0eV. Das Verhaltnis der beiden chemischen Potentiale ist durch die an den
Transistor angelegte Spannung definiert ¢Vias = 1 — p2. Da die Berechnung des

f(E—p)= (3.3)

Stroms nur in einer Dimension erfolgt, muss die Fermi-Dirac-Verteilung umge-
formt werden. In ihr werden nun die transversalen Moden in der y-z-Ebene Uber
alle k-Punkte aufsummiert. In diesen abgewandelten Fermi-Dirac-Verteilungen
f1/2 gehen das chemische Potential 1 der Kontakte, die Temperatur T', die Kon-
taktflache S und die effektive Masse der Ladungstrager ein. [4]
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f12(E) = Z Jo(E — pay2 + €ry i) (3.4)

Ea, by
€k k, — hg (k2 +k2) (35)
xy vy 2meﬁ‘ T Yy
S - Meg - kT
fia(B) = N ;1/2 — (3.6)
mh?ln |1+ ex <>}
[ P\ kT

Der Landauer-Buttiker-Formalismus ermoglicht es, einen Zusammenhang zwi-
schen dem flieflenden Strom und den chemischen Potentialen, und damit der
Spannung zwischen den metallischen Kontakten herzustellen. Es wird also die
Berechnung von Strom-Spannungs-Kennlinien ermaoglicht. Wie bereits erwahnt,
ist der Stromfluss naturlich stark von der Gatespannung abhangig. Deren Einfluss
ist durch die Transmission T in der Gleichung reprasentiert, deren Berechnung
noch ausfuhrlich betrachtet wird.

3.4 HAMILTONOPERATOR

Das Transportsystem kann durch eine Hamiltionoperator beschrieben werden. In
Gleichung 3.7 wird der Hamiltonoperator definiert.
h?  d?

H=- —
2Meg dx?

Ul(x) (3.7)

Um die zur Ermittlung des Stromflusses notige Transmission T zu berechnen,
ist eine numerische Beschreibung des Systems notig. Daflr wird der Hamilton-
operator H mit Hilfe der Finiten-Differenzen-Methode in eine Matrixdarstellung
umgeformt. Als ersten Schritt muss dazu das zu untersuchende Gebiet mit Hilfe
von Gitterpunkten diskretisiert werden. Diese Punkte werden aquidistant mit
dem Abstand a verteilt. Nun kann der Hamiltonoperator durch den zentralen Dif-
ferenzenquotient der zweiten Ableitung approximiert werden. Es ergibt sich die
Matrixdarstellung des Operators, welche in Gleichung 3.10 dargestellt ist.
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oLl

T Ymug 022 —to[V(zp-1) — 29(z,) + U(Tp11)] (3.8)
h2

fo =g a2 (3.9

Hn’m == toa”’m—l + (Un + 2t0)5n,m - toén,m-&-l (310)

In Bereichen mit konstantem Potential U kann eine Losung der Schrodinger
Gleichung HU = EV durch die Matrixdarstellung des Hamiltonoperators in Glei-
chung 3.10 gefunden werden. Die Eigenwerte folgen einer Kosinus-Funktion.

E(ka) = U + 2to(1 — cos(ka)) (3.11)

Das in den vorangegangenen Gleichungen verwendete Potential ist dabei in Glei-
chung 3.12 definiert. Dieses beschreibt die Schottky-Barriere und wird in Ab-
schnitt 4.1 (Seite 26) detailliert betrachtet. Die Position x = 0 stellt hier den
linken Ubergang zwischen Metall und Halbleiter dar.

1 — ¢1 fur =<0

Ulx)=< m+Pp+U fir 0<z<L (3.12)
1+ eViias — ¢2 fir L<zx

Voias = Vs = Va (3.13)

3.5 TRANSMISSIONSFUNKTION

Die Transmissionsfunktion stellt in den Betrachtungen des Ladungstransportes
einen wichtigen Bestandteil dar. Zur Beschreibung werden zwei wichtige Bezie-
hungen genutzt. Dies ist die FisherLee-Relation [6] und die Greensche Funktion
(4, B].

Die Fisher-Lee-Relation ermdglicht es, die Transmissionsfunktion T(E) in Ab-
hangigkeit von der Erweiterungsmatrix I' und der Greenschen Funktion auszu-
dricken. In der Gleichung 3.14 ist G~ die sogenannte retardierte und G* die
avancierte Greensche Funktion.
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T(E) = Trace[l';G"TyG*| = Trace[l,G T'1G7] (3.14)

Dabei ist die Erweiterungsmatrix I" Uber die Selbstenergie ¥ definiert. Diese dia-
gonale Matrix ist nur an den Positionen der Kontakte besetzt. Als Zusammenhang
zwischen der Energie und ka wird Gleichung 3.11 verwendet, da das Potential U
an den Kontakten konstant ist.

Tis =i [ Sia(E) = X 5(E)] (3.15)
Z]/Q(E) = —to exp(ika) (316)

Nun werden die Greenschen Funktionen GF bendtigt. In der Gleichung 3.17 ist
E die Energie, ni eine sehr kleine imaginare Zahl, £ die Einheitsmatrix, H die
Hamiltonmatrix und ¥ steht fUr die Selbstenergie.

1
F(E) = li
GT(E) I B TimE =%, =, 3.17)

Um die Gesamttransmission durch einen Ubergang zu ermitteln, werden die
Transmission T , an den beiden Ubergangen zwischen Metall und Halbleiter mit
folgender Formel zusammengefasst.

T:\T

TE)= =——==
(B) T +Ty =TT,

(3.18)

3.6 BUTTIKER SONDE

Da das Transmissionsprofil sehr ungleichmaRig sein kann, kommt eine Buttiker
Sonde [22] zum Einsatz. Diese Sonde ist ein fiktiver dritter Anschluss in der Mitte
des Nanodrahtes. Dieser Anschluss simuliert das Streuen der Wellen innerhalb
des Drahtes. Durch die Sonde wird die Transmissionsfunktion gleichmal3iger.
Dies ist wichtig, um trotz eines beschrankten Energiegitters nur einen kleinen
Fehler beim Auswerten der Transmission zu erzeugen.
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Durch den dritten Anschluss andert sich zum einem die Zusammenfassung der
Einzeltransmissionen zur Gleichung 3.19 und zum anderen die Greenschen Funk-
tionen. Diese wird um die Selbstenergie der Buttiker Sonde ¥y erganzt (Glei-
chung 3.20).

. _ Tys-T
Tp=T+ B 225 (3.19)
T“FTQ/B
1
F(E) = li 2
¢HE) 10 (E£in)E —H — 5 — 5 — Sp (3.20)
S = 0,00025i eV (3.21)
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4 ERGEBNISSE UND DISKUSSION

In diesem Abschnitt soll zunachst die Arbeitsweise des Simulationsprogrammes
naher beschrieben werden. Als nachstes wird gezeigt, dass die zur Untersuchung
verwendeten Parameter des Modells keinen schadlichen Einfluss auf die Ergeb-
nisse haben. Nach diesem Schritt werden geometrische Grofien untersucht, de-
ren Einflusse hauptsachlich durch die FEM modelliert werden. Danach werden
weitere physikalische Grofden untersucht, die keinen Einfluss auf das elektrische
Feld haben.

4.1 IMPLEMENTIERUNG DES SIMULATIONSPROGRAMMES

Ein wichtiges Ziel der Implementierung ist die Skalierbarkeit und Flexibilitat der
Anwendung. Diese soll sowohl auf Hochleistungsrechnersystemen als auch auf
den einzelnen Arbeitsplatz-Rechnern lauffahig sein. Um dieses Ziel zu erreichen,
wird als Programmiersprache Python ausgewahlt. Als Erweiterung fur wissen-
schaftliches Rechnen kommt SciPy zum Einsatz. Diese Wahl erlaubte es, eine
portable Anwendung zu erstellen, die auf unterschiedlichen Betriebssystemen
ausfuhrbar ist. Zugleich ermoglicht die offene Lizenz dieser Werkzeuge die Nut-
zung beliebiger Computer.

Die Umsetzung erfolgt als ServerClient-System. Die Abbildung 4.1 zeigt verein-
facht den Programmablauf. Der zentrale Steuerungsserver (&) stellt die Nutzer-
oberflache zur Verfugung. Hier wird festgelegt, welcher Simulationsparameter in
welchen Schritten geandert, welches Potential genutzt wird und welche Werte
gemeinsame Parameter haben. Sobald nun ein Rechenknoten auf dem sel-
ben oder einem entfernten Rechner gestartet wird, nimmt dieser tber eine TCP-
Verbindung Kontakt mit dem Steuerungsserver auf und meldet seinen Status (2)
als bereit. Daraufhin erhalt er einen Wert fur den zu untersuchenden Simulati-
onsparameter und den Basisdatensatz (7).

Jeder der beliebig vielen Rechenknoten initialisiert (3) zuerst seinen Parameter-
und Konstantensatz (©)/(D). Dies ist wichtig, damit alle spater parallel laufenden
Instanzen des Unterprogrammes @ immer auf die gleichen Daten zugreifen.
Aullerdem wird innerhalb der fur die Initialisierung zustandigen Programmteile
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Abbildung 4.1: Schema des Programmablaufs

dafur gesorgt, dass Abhangigkeiten unter den Parametern aufgelost werden.

Die durch die FEM-Analyse berechneten Punkte des eindimensionalen elektri-
schen Potentials sind nicht gleichmalRig Uber die Lange des Leiters verteilt. Dies
ist ein Resultat aus der Aufteilung der Modelle in Teilvolumina. Fir die Berech-
nungen ist aber ein regelmafiges Ortsgitter mit dem Rasterabstand a notig. Um
dies zu erreichen, wird in einem Unterprogramm (F) das unbearbeitete Poten-
tial eingelesen (8) und ein Spline des 3. Grades an alle Datenpunkte angepasst.
Mit Hilfe dieses Splines werden die Werte des elektrischen Potentials an den
Punkten des Rasters interpoliert (6).

Damit sind alle Vorbereitungen getroffen, um die eigentlichen Berechnungen (E)
beginnen zu konnen. Fur jede Gatespannung mussen vier rechenintensive Auf-
gaben durchgefihrt werden. Dies sind jeweils die Transmissionen T von Elektro-
nen und Lochern zwischen Source- und Leiterregion als auch zwischen Leiter- und
Drainregion. Um die Leistungsfahigkeit moderner Rechner auszulasten, werden
diese vier Aufgaben parallel bearbeitet.
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Abbildung 4.2: Schematische Darstellung zweier elektrischer Potentiale bei unterschiedlichen Ga-
tespannungen

Im Unterprogramm (E) werden nun zunachst einige Variablen initialisiert. So wird
das elektrische Potential verarbeitet. Abbildung 4.2 zeigt schematisch das elek-
trische Ausgangspotential fur eine kleine und eine grofRe positive Gatespannung
V. Um die Berechnung effektiv zu gestallten, werden die beiden Ubergange
jeweils einzeln betrachtet. In der Abbildung 4.3 wird gezeigt, wie sich die Aus-
gangsbarriere zusammensetzt. Beim linken Ubergang (Abbildung 4.3 a) beginnt
das Potential bei Er — ®1,. Am Ubergang zur Leiterregion springt es auf Ep + ®gg
und bleibt auf diesem Niveau. Die Abschnitte N, - a und N, - a stehen hier je-
weils fur einen kleinen Ausschnitt aus der tatsachlichen Source- und Leiterregion.
Durch die Aufteilung in zwei getrennte Berechnungen stellt N4 - a nur einen virtu-
ellen Behelfsanschluss dar.

Bei dem Ubergang zwischen Leiter- und Drain-Region (Abbildung 4.3 b) ist N - a
dieser virtuelle Anschluss. Hier beginnt das Potential mit £ + ®gg und fallt am
rechten Ubergang um ®gp — Vis + @1, ab. Diese Ausgangsbarriere unterscheidet
sich zwischen Elektronen und Lochern nur durch die unterschiedliche Hohe der
Schottky-Barriere ®g5. und ®gpy,.

U4 : : U 4 : :
®sg bsp
"""""""""""""""""""""""""""""""""" A S S I
it N FOR o
Ns-a Nca Nea x Ns-a Nc-a Ng-a !
(a) (b)

Abbildung 4.3: Ausgangsbarriere fur den linken (a) und rechten (b) Kontakt
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Abbildung 4.4: Ausgangsbarriere kombiniert mit dem Potential (a)/(b) zur Potential-Barriere der
Elektronen fur den linken (c) und rechten (d) Kontakt

Die Abbildung 4.4 zeigt die weiteren notigen Schritte, um eine fertige Barriere fur
die Elektronen zu erzeugen. Zuerst wird die Beziehung U = —eV angewandt und
das erzeugte Potential bei 0 eV am linken Ubergang fixiert. Im Bereich des virtu-
ellen Anschlusses wird der letzte Wert konstant gehalten (a/b). In den Teilbildern
(c) und (d) wird die Ausgangsbarriere hinzuaddiert. Alle Werte, die dabei unter
Er — &1, beim linken Kontakt, beziehungsweise Er + Vs — Pr beim rechten
Kontakt liegen, werden abgeschnitten.

Um auch die Transmission der Locher mit dem gleichen Programmcode berech-
nen zu konnen, wird das Potential fur diese abgewandelt. Um der veranderten
Fermi-Dirac-Verteilung fur die Locher fi, = 1 — fg gerecht zu werden, wird der
Verlauf des Potentiales umgekehrt U = +eV. Bei der Locherleitung werden die
Ladungstrager auflerdem von der gegenuberliegenden Seite eingebracht. Aus
diesem Grund mussen die Seiten des Potentials vertauscht werden. Als nach-
stes wird das Potential wieder bei 0V am linken Kontakt fixiert. Wie auch bei den
Elektronen wird nun die Ausgangsbarriere dieses Mal mit der Schottky-Barriere
dgpy, der Locher erstellt, hinzugeflugt und nach den gleichen Regeln zu niedrige
Werte abgeschnitten. Abbildung 4.5 zeigt diesen Vorgang. Bei der Berechnung
muss dann nur noch die effektive Masse der Elektronen mit der Masse der Lo-
cher ausgetauscht werden.
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Abbildung 4.5: Ausgangsbarriere kombiniert mit Potential (a)/(b) zur Potential-Barriere der Locher
fur den linke (c) und rechte (d) Kontakt

Nachdem nun das Potential fur den jeweiligen Fall konstruiert wurde, kann nun
die Hamiltonmatrix, wie in Gleichung 3.10 beschrieben, zusammengestellt wer-
den. Um die Integration in der Gleichung 3.3 zu berechnen, wird sie in eine
Summation Uberfuhrt. Dabei wird als obere Grenze E,,. und als untere Grenze
E.;n verwendet. Die Schrittweite des Energiegitters wird durch die Anzahl der
Summanden Ny bestimmt. Innerhalb dieses Fensters werden nun die anderen
benotigten Daten, wie die Erweiterungsfunktion I oder die Spektralfunktion X
vorbereitet.

In einer Schleife wird abschlieRend fur alle k-Punkte die Greensche Funktion und
die Transmission berechnet. Nach Gleichung 4.1 wird dann der Stromfluss ermit-
telt.

FEmax

Emax - Emin sl
> Tulfir = for) (4.1)

q
[ = 4 7max — Zmin
h NE k=FEmin

Da das Problem in zwei Bereichen gelost wurde, muss am Ende das System
wieder als ein Ganzes betrachtet werden. Daflr werden die berechneten Trans-
missionen der beiden Kontakte nach der Gleichung 3.18 zusammengefasst. An-
schliefend wird wieder die Gleichung 4.1 angewandt, um den Stromfluss zu er
halten. Diese Werte fur die Elektronen und Locher werden am Ende zum Ge-
samtstrom addiert.
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4.2 BERECHNUNG DER BASIS-STROM-SPANNUNGS-KENNLINIE

In diesem Abschnitt soll die Basis-Strom-Spannungs-Kennlinie vorgestellt wer
den. Sie stellt die Vergleichsgrundlage innerhalb der Diskussion dar. Einige Zwi-
schenergebnisse der in Abschnitt 4.1 gezeigten Arbeitsschritte werden prasen-
tiert. Die Basis-Kennlinie basiert auf den im Abschnitt 4.3 festgelegten Simulati-
onsparametern und den auf Seite VI zusammengefassten Werten.

Eine zentrale Bedeutung im Simulationsmodell nehmen die Potential-Barrieren
ein. Bei der Berechnung der Strom-Spannungs-Kennlinien (siehe Abbildung 4.8)
sind fur die 21 Gatespannungspunkte jeweils die Konstruktion von vier verschie-
den Barrieren notig, da sowohl der linke und rechte Kontakt als auch der Locher-
und Elektronentransport separat betrachtet werden. In Abbildung 4.6 sind jedoch
nur einige der 84 Barrieren stellvertretend dargestellt.

Bei negativen Gatespannungen ist klar zu erkennen, dass fur Elektronen das Tun-
neln aufgrund der sehr hohen Barriere quasi unmaoglich ist. Hingegen befindet
sich bei den Lochern eine raumlich stark begrenzte Potential-Barriere, welche re-
lativ leicht durchtunnelt werden kann. Jedoch nimmt die Breite dieser Barriere
mit steigender Gatespannung deutlich zu.

Wenn Vg = 0V erreicht ist, bestimmen nur die jeweilige Schottky-Barriere und
die angelegte Spannung zwischen den Kontakten das Aussehen der Barriere. Da
Locher und Elektronen von unterschiedlichen Seiten in den Transistor eingebracht
werden, mussten die Seiten des Potentials zur Betrachtung der Locher vertauscht
werden. An dieser Stelle ist das Tauschen an den Barrieren gut zu erkennen.
Bei den Elektronen ist auf der linken Seite der fast gerade Ausschnitt aus dem
Potential zu erkennen, der sich bei den Lochern auf der rechten Seite befindet.

Im positiven Gatespannungsbereich ist fast das gespiegelte Bild zum negativen
Bereich zu finden. Es gibt aber hier einige signifikante Unterschiede. Im Vergleich
zu den Lochern ist die Schottky-Barriere bei den Elektronen grofder. Dadurch ist
die Barriere der Elektronen hoher und an der Basis auch breiter. Dies erschwert
das Tunneln der Elektronen merklich.

Die diskutierten Trends sind auch in der Quantifizierung des Tunneleffektes, der
Transmissionsfunktion T(E), zu erkennen. In Abbildung 4.7 sind die entsprechen-
den Transmissionen in Abhangigkeit der Energie aufgetragen.
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Abbildung 4.6: Potential-Barrieren im Bereich des linken und rechten Kontakts fur Elektronen und
Locher bei unterschiedlichen Gatespannungen Vg (die Position 0 nm bezieht sich auf die linke und
1000 nm auf die rechte Kontaktflache)
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Abbildung 4.7: Die Transmissionsfunktion T(E) von Elektronen und Lochern in Abhangigkeit der
Energie bei unterschiedlichen Gatespannungen Vg
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Abbildung 4.8: Strom-Spannungs-Kennlinie fir Elektronen- und Locherstrome
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Bei Vg = —20V und Vg = —10V ist fur Elektronen die Transmission im gesamten
betrachteten Energiebereich Null. Das Gleiche gilt fur die Locher bei Vg = 10V
und Ve =20V.

Wenn keine Spannung am Gate anliegt, tragen sowohl Locher als auch Elektro-
nen, die eine Energie oberhalb der Schottky-Barriere besitzen, zum Stromfluss
bei. Da die Fermi-Dirac-Verteilung fur Locher und Elektronen gleich ist, dominie-
ren die Locher den Ladungstransport in diesem Bereich aufgrund ihrer niedrige-
ren Schottky-Barriere.

Der Beginn der Transmissionskurve der Elektronen verschiebt sich bel steigen-
der Gatespannung (Vg > 0V) zu niedrigeren Energien. Der Bereich oberhalb der
Schottky-Barriere bleibt hingegen fast unverandert. Die Ursache hierfur ist, dass
sich die Hohe der Barriere nicht mehr andert, sondern nur noch ihre Breite (ver-
gleich Abbildung 4.6). Wenn nun die Gatespannung steigt, schrumpft die Breite
und Elektronen niedrigerer Energie konnen mit einer grofReren \Wahrscheinlichkeit
das Hindernis Uberwinden. Das Gleiche passiert auch bei den Lochern, wenn die
Gatespannung sinkt (Vo < 0V). Hier sinkt der Beginn der Transmissionskurve
jedoch tiefer, was wieder auf die niedrigere und diunnere Barriere zurtickzufihren
ISt.

AbschlieRend zeigt die Abbildung 4.8 die Basis-Strom-Spannungs-Kennlinie. In
diesem Diagramm sind die Anteile der Elektronen und der Locher am Stromfluss
getrennt dargestellt. Die weiteren Strom-Spannungs-Kennlinien stellen immer
den Gesamtstrom beider Arten dar. Da sich einzelne Werte der beiden Strome
jedoch um mehrere Grofdenordnungen unterscheiden, bewirkt das fehlende Auf-
summieren in diesem Fall keine Anderung in der Kurvenform.

Bereits in den Potential-Barrieren und Transmissionskurven konnte eine Asym-
metrie zwischen Elektronen und Lochern durch die unterschiedlichen Werte von
dgp. Und Pgpy, gezeigt werden. In der Strom-Spannungs-Kennlinie kann man sie
sowohl an den unterschiedlichen Hohen des Stroms als auch an der Verschie-
bung des Minimums zu einer positiven Gatespannung erkennen. Die vermutete
Dominanz der Locherleitung bei fehlender Gatespannung ist klar erkennbar.
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4.3 WAHL DER SIMULATIONSPARAMETER

Der nachste Schritt nach der Implementierung ist die Wahl eines sinnvollen Sat-
zes an Simulationsparametern. Hierbei muss besonders darauf geachtet wer
den, dass diese keinen signifikanten Einfluss auf das Ergebnis haben. Um eine
solche Verfalschung des Resultates ausschlieRen zu konnen, werden in diesem
Abschnitt die einzelnen Parameter variiert und ihr Einfluss ermittelt. Als Basis der
Parametersatz von Seite VI.

Gitterabstand

10° ® 0=0.05 nm

107 ® ¢=0.1 nm

10_4 @ ¢=0.2 nm

10 0 a=0.3 nm

8 O a=0.4 nm

Ei 1(_)10 @ a=0.5 nm
ok
-14
o
10-18
10-20

—-20 -15 -10
Ve V]

Abbildung 4.9: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie vom Gitterabstand a

Der Gitterabstand ist furr die Uberflihrung des Hamiltonoperators in die Hamilton-
matrix (Gleichung 3.10) von zentraler Bedeutung. Durch ihn wird bestimmt, wie
fein die raumliche Diskretisierung ist. In Abbildung 4.9 zeigt sich deutlich, dass
die Wahl dieses Wertes einen grofRen Einfluss auf die zu berechnende Strom-
Spannungs-Kennlinie hat. Der Test begann bei a = 1nm und zeigte dabei, dass
bei einem deutlich zu grof3 gewahlten Gitterabstand die Methode nicht mehr sta-
bil ist und somit keine Ergebnisse liefert. Ab einem Wert von 0,2 nm ist die
Form der Strom-Spannungs-Kennlinie relativ unverandert. Die Ergebnisse zei-
gen keinen relevanten Unterschied mehr zwischen a = 0,1 nm und a = 0,05 nm.
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Da die Halbierung des Gitterabstandes die Berechnungszeit vervierfacht, stellt
a = 0,1 nm einen sehr guten Kompromiss zwischen hoher Genauigkeit und nied-
riger Rechenzeit dar.

Grundpotentiale

Wie im Abschnitt 4.1 beschrieben wurde, bestimmen die Grundpotentiale @,/
die unteren Grenzen der Potential-Barrieren (siehe Gleichung 3.12). Da der grofite
Teil des Ladungstransports aufgrund der Form des Potentials (siehe Abbildung
4.4) im oberen Energiebereich stattfindet, wird erwartet, dass der Einfluss des
Grundpotentials eher gering ist. Fir den linken Kontakt ist in Abbildung 4.10 zu
erkennen, dass nur sehr kleine Abweichungen erkennbar sind. In der Simulation
wird ®;, = 1eV verwendet. Die Abbildung 4.11 zeigt auch, dass die Variation
von &y keinen signifikanten Einfluss auf die Ergebnisse hat. Deshalb wird im
folgenden &y = 0,5¢V verwendet.

10°
10! ® & =0.2eV
10° e & =04eV
10" ® & =0.6 eV
10 e & =08eV
— 107 o &, =1.0eV
< 10¢ o & =1.2eV
=~ 10° o &, =1.4eV
10° o &, =1.6eV
107 ® & =18eV
10°® ® & =20eV
10°
10-10 | | | | |

-20 =15 -10 -5 O 5 10 15 20
Ve [V]

Abbildung 4.10: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie vom Grundpotential @1,
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Abbildung 4.11: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie vom Grundpotential &r

Summationsgrenzen

In der Gleichung 4.1 werden die Summationsgrenzen E,;, und E,., eingefuhrt.
In Abbildung 4.12 ist ersichtlich, dass bei einer Senkung der maximalen Ener
gie ein Teil der Ladungstrager, die die Potential-Barriere passieren konnten, nicht
mehr erfasst werden. Alle Ladungstrager, die die Barriere oberhalb passieren,
bilden den so genannten thermisch aktivierten Strom (thermionic current). Da
im Bereich von -5V < V5 < +5V die Ladungen hauptsachlich in diesen obe-
ren Energiebereich passieren, ist der Effekt hier sehr stark ausgepragt. Zuerst
werden Anteile des thermisch aktivierten Stroms abgeschnitten. Bei einer noch
kleineren Grenze wird auch der Tunnelstrom (tunneling current) beschnitten, wo-
durch auch bei hohen Gatespannungen eine Reduzierung des Gesamtstroms er-
sichtlich wird. Nach der Fermi-Dirac Verteilung existieren jedoch nur sehr wenige
Ladungstrager, die eine Energie weit Uber der Fermienergie besitzen. Aus die-
sem Grund ist die Wahl einer hoheren Grenze als E,,.x = 1eV in diesem System
nicht notig.

Wenn der Energiebereich von der unteren Grenzen E,;, aus eingeschrankt wird,
wie in Abbildung 4.13 gezeigt, andern sich die aul3eren Bereiche am starksten.
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Abbildung 4.12: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der oberen Summationsgrenze
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Abbildung 4.13: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der unteren Summations-
grenze Ein
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Bei grolRen Gatespannungen V¢ tunnelt ein bedeutender Teil der Ladungstrager
schon bei niedrigeren Energien durch die Barriere. Dieser Teil wird hierbei abge-
schnitten, der Tunnelstrom wird hierdurch stark eingeschrankt. Im Bereich der
negativen Gatespannung ist bei E.;, = 0,5eV nur noch ein Teil des thermisch ak-
tivierten Stroms vorhanden. Dies kommmt dadurch zustande, weil E,;, > ®ggy, ist.
Im Bereich von —20V < Vg < 420V sind ab E,;, = —0,5eV keine Veranderun-
gen zu erkennen. Als Wert wird E,;, = —1¢eV gewahlt, da sich dieser deutlich in
einem stabilen Bereich befindet. Der Energiebereich flur die Summation erstreckt
sich somit von —1eV bis +1eV.

Orts- und Energieraster

Innerhalb der Simulation werden die Kontakte des Transistors als einzelne Aus-
schnitte betrachtet. Diese Bereiche werden durch den Gitterabstand und die An-
zahl der zu betrachtenden Punkte bestimmt. Fur die drei Abschnitte Source, Lei-
ter und Drain, wie sie im Abschnitt 4.1 (Seite 28) beschrieben werden, konnen
die Punkteanzahlen getrennt festgelegt werden. Zu beachten ist, dass es sich
jeweils nur um einen Ausschnitt eines realen Kontaktes und eines Hilfskontaktes
handelt. Auch von der Leiterregion wird nur ein kleiner Bereich nahe des realen
Kontaktes dargestellt.

N,=50.0

N, =100.0
N, =200.0
N, =300.0
N, =400.0
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Abbildung 4.14: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Anzahl der Gitterpunkte N,
in der Leiterregion
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Die Anzahl der Gitterpunkte der Kontakte wird im Bereich von 5 > N4 < 31
variiert. Bei einem Gitterparameter von ¢ = 0,1 nm entspricht das einer Lange
der Kontakt-Regionen von 0,5 bis 3,1 nm. Da sich bei beiden Parametern im
untersuchten Bereich keine Anderung der Strom-Spannungs-Kennlinie zeigten,
wird darauf verzichtet, diesen Sachverhalt in einem Diagramm darzustellen. Als
Simulationsparameter wird Ny,q = 15 gewahlt.

Im Leiterabschnitt liegt der untersuchte Bereich zwischen N, = 50 (=5nm) und
N, = 400 (=40nm). In Abbildung 4.14 zeigt sich, dass eine Anderung an dieser
Stelle nur kleine Veranderungen nach sich zieht. So ist bei einer Anzahl von nur
50 Punkten eine Abweichung im Minimum der Kurve zur erkennen. Um die Re-
chenzeit bei hoher Genauigkeit moglichst gering zu halten, wurde N. = 200 als
Simulationsparameter gewahlt.

Bei der Untersuchung des Transportvorgangs wurde neben der Lange des Tran-
sistors auch der zu untersuchende Energiebereich diskretisiert. Dieses Energie-
gitter ist durch seine Grenzen E.,,., und E,;, sowie der Anzahl der Gitterpunkte
Ng bestimmt (siehe Gleichung 4.1). Im Bereich von 51 > Ni < 801 wurde kein
Einfluss durch diese Grolde festgestellt. Dies ist einmal darauf zurickzufahren,
dass die Transsmissionsfunktion sich nur langsam mit dem Energiegehalt andert
und dass durch den Einsatz der Buttiker Sonde dieses Verhalten noch verstarkt
wird. Der Wert Ni = 201 wurde als Simulationsparameter ausgewahlt.
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4.4 ABHANGIGKEIT VON GEOMETRISCHEN PARAMETERN

Nachdem geeignete Simulationsparameter festgelegt wurden, ist die Simulati-
onsplattform etabliert und es konnen die Fragestellungen dieser Arbeit beant-
wortet werden. In diesem Abschnitt lautet diese: Wie stark beeinflussen Un-
genauigkeiten der geometrischen Parameter das Ergebnis der Simulation? Die
hierfir notigen Anderungen werden hauptsachlich im FEM-Modell umgesetzt.

Radius

Als erstes wird der Radius variiert. In Abbildung 4.15 zeigt sich, dass trotz eines
zunehmenden Radiuses der Stromfluss abnimmt. Dies ist ein besonderer Effekt,
der aufgrund der nanoskaligen Grof3enordnung auftritt. Die Ursache dieses un-
gewohnlichen Verhaltens liegt im starken Anstieg des elektrischen Feldes durch
eine kleiner werdende Leiterspitze. Insgesamt steigt die Stromdichte dadurch so
stark, dass auch bei der kleineren Leiterflache ein grofserer Gesamtstrom flief3t.
Jedoch ist der Effekt nur im Bereich kleiner Radien zu erwarten. Um die Veran-
derung des Stromflusses besser beurteilen zu kdnnen, ist in Abbildung 4.16 der
Stromfluss Uber den Radius bei den Gatespannungen Vo = £20V aufgetragen.
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Abbildung 4.15: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie vom Radius r des Nanodrahtes

Kapitel 4 Ergebnisse und Diskussion 41



1 1 1 1 1 _0.7
16F
10.6
> 14} >
I 12F I
e {0.4.2
S {038
— <
LSl {02=
~ ) =~
6_
10.1
4+
1 1 1 1 1 _Oo
7 8 9 10 11 12 13

r [nm]

Abbildung 4.16: Abhangigkeit des Stromflusses vom Radius r des Nanodrahtes bei positiver und
negativer Gatepannung Vg = +£20V

Hier ist zu erkennen, dass der Effekt sich bei gro3en Radien des Nanodrahtes
abschwacht und es ist zu erwarten, dass er sich bei grofseren Durchmessern
umkehrt. Auch zeigt die Form der beiden Kurven, dass die Gatespannung einen
Einfluss besitzt. Im Bereich der dominierenden Locherleitung ist der Anstieg des
Stromflusses deutlich starker als in dem von Elektronen dominierten Bereich. So
kann man bei Vo = 0V in Abbildung 4.15 erkennen, dass hier der eigentlich zu er
wartende Zusammenhang zwischen Radius und Stromfluss zum Tragen kommt.
Dies ist auf das Fehlen des Gatefeldes zurlckzufuhren. Ohne dieses Feld ist
der Spitzeneffekt an den Kontakten nicht zu ausgepragt, da die Anderung des
Gesamtfeldes deutlich kleiner ist. Es zeigt sich also, dass der ungewohnliche Ef-
fekt von steigendem Stromfluss mit sinkendem Radius bei kleinem Radius und
grofden Gatespannungen am starksten auftritt.

Oxidschicht auf dem Nanodraht

Es ist davon auszugehen, dass sich auf der Oberflache des Nanodrahtes nach der
Herstellung eine Oxidschicht bildet. Bei der Modellierung des Transistors gibt es
zwei Moglichkeiten, die Anderung der Oxidschicht zu beschreiben. Zum einen
kann gesagt werden, dass die Oxidschicht einen Teil des ehemaligen aktiven
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Volumens des Nanodrahtes darstellt. Dies wuirde bedeuten, dass bei einer Oxid-
schichtdicke dy = 2nm der innere, aktive Bereich nur noch einen Radius r =
8 nm besitzt. Oder die Oxidschicht wird als eine Zusatzschicht auf dem Nanodraht
interpretiert. Bei diesem Ansatz wurde sich die Flache der aktiven Region nicht
andern. In der Natur ist naturlich eine Kombination beider Modelle zu erwarten,
die aber nur schwer modellierbar ware.

Das Ergebnis, das man bei der Nutzung des ersten Ansatzes erhalt, ist in Abbil-
dung 4.17 dargestellt. Im Vergleich mit Abbildung 4.15 ist klar ersichtlich, dass
der Haupteffekt hier durch die Reduzierung der aktiven Flache verursacht wird.
Der Zusammenhang zwischen Oxidschicht und der aktiven Region stellt eine in-
teressante Verbindung dar, die zur gezielten Einstellung von Eigenschaften des
FET genutzt werden konnte.

Im zweiten Ansatz wird die aktive Region nur ein wenig weiter von der Gateelek-
trode entfernt. Dies fuhrt dazu, dass das Potential etwas schwacher durch den
Nanodraht dringen kann. Somit sinkt bei einer grofseren Oxidschicht, wie zu er-
warten war, der flieRende Strom. Insgesamt ist diese Veranderung nur klein und
hat nur wenig Einfluss auf den Verlauf der Strom-Spannungs-Kennlinie.
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Abbildung 4.17: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Dicke der Oxidschicht ¢4y w
auf dem Nanodraht, wobei gilt toxw + 7 = 10nm
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Abbildung 4.18: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Dicke der Oxidschicht tox v
auf dem Nanodraht, wobei gilt r = 10nm

Lange der Leiterregion

In dem untersuchten Modell wird von einem ballistischen Ladungstransport aus-
gegangen. Somit kann erwartet werden, dass der Einfluss der Lange der Lei-
terregion (auch als Gate- oder Channellange bekannt) klein ist. Jedoch muss
beachtet werden, dass die nun prasentierten Erkenntnisse nicht auf groRere Lan-
gen Ubertragen werden konnen. Weber et al. [24] zeigten experimentell, dass
bis zu einer Lange von 1000 nm recht sicher von einem ballistischen Transport
ohne ohmsche Anteile ausgegangen werden konnte. Bei Langen uber 2000 nm
ist dies jedoch nicht mehr moglich.

Die in Abbildung 4.19 zu beobachtende Anderung resultiert aus der leichten Mo-
difikation des Potentials im Bereich der Kontakte. Es zeigt sich, dass bei kleinen
Abstanden der Stromfluss ein wenig zurlck geht, da bei einer kurzen Lange der
Leiterregion das Gatefeld schlechter in den Leiter eindringen kann, was zu einem
schlechteren Gatedurchgriff fuhrt.
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Abbildung 4.19: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Lange L der Leiterregion

Hohe der Gateoxidschicht

Ein wichtiger geometrischer Parameter, um die Eigenschaften eines FETs zu be-
einflussen, stellt der Abstand zwischen dem Nanodraht und der Gateelektrode
dar. Je kleiner der Abstand ist, um so besser kann das vom Gate erzeugte elek-
trische Feld in den Draht eindringen. Somit wird bei einer diinneren Oxidschicht
ein hoherer Strom erreicht. Dieser Trend ist in Abbildung 4.20 bereits gut zu er
kennen. Damit der Bereich um h,, = 300 nm besser dargestellt werden kann, ist
in Abbildung 4.21 wieder der Verlauf fur die beiden Gatespannungen Vg = £20V
aufgetragen. Dadurch ist zu erkennen, dass die kleinen Abweichungen von der
angenommenen Transistorgeometrie die Strom-Spannung-Kennlinie nur wenig
verandern. Um auch den Unterschied zeigen zu konnen, der durch eine gezielte
Anderung der Gateoxidhohe maglich ist, wurde der Wert auch halbiert und ver
doppelt. Innerhalb dieses Bereiches hat man in etwa eine Veranderung von einer
Grofkenordnung. Es ist also in der Regel sehr winschenswert, einen moglichst
kleinen Abstand zwischen dem Nanodraht und dem Gate zu haben.
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Abbildung 4.20: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Hohe des Gateoxids tox
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Abbildung 4.21: Abhangigkeit des Stromflusses von der Hohe des Gateoxids tox ¢ bei positiver
und negativer Gatepannung Vg = £20V
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Verformung des Nanodrahtes

Im Herstellungsprozess einer Sensormatrix werden die Nanodrahte mit Hilfe des
Kontaktdruckes auf die Oberflache des spateren Transistors aufgebracht. Auf-
grund dieses Verfahrens ist damit zu rechnen, dass die Beschreibung der Schnitt-
flache des Nanodraht als perfekter Kreis unzureichend ist. Um den Einfluss der
Querschnittsform zu untersuchen, wird diese in den Berechnungen als Ellipse
beschrieben. Dabei wird die Halbachse r, als Parameter gewahlt und die zuge-
horige Halbachse ry, so festgelegt, dass die Querschnittsflache immer die eines
Kreises mit einem Radius von 10 nm entspricht.
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Abbildung 4.22: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Starke der Verformung des
Nanodrahtes zu einer Ellipse

Dass der Effekt nur einen kleinen Einfluss ausubt, zeigt Abbildung 4.22. Auch
ist anzumerken, dass aufgrund des Nanodrahtmaterials nur kleine Verformungen
zu erwarten sind. Hier ist dennoch bis zu einer Halbierung der Nanodrahthohe
betrachtet worden, um den Trend besser sichtbar zu machen. Interessant ist die
Steigerung des Stromes mit zunehmender Verformung. Hier scheinen sich zwei
Phanomene zu Uberlagern. Das Zentrum des Nanodrahtes ruckt durch die Verfor
mung ein wenig naher an die Gateelektrode heran. Dieser Effekt ist bereits aus
Abbildung 4.18 bekannt. Dass in diesem Fall die Anderung in der Kurve groRer
ist, muss vermutlich auf ein Problem des Modells zurtckgefuhrt werden. Da nur
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ein 1-D-Potential in die Rechnung eingeht, wird nur die Steigerung des Potentials
im Zentrum einbezogen, aber nicht seine Abschwachung an den nun angezoge-
nen Randern des Nanodrahtes. Wenn hier die Berechnung auf Grundlage eines
2-D-Potentials moglich ware, ist zu vermuten, dass dieser Effekt verschwinden
wurde.
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4.5 ABHANGIGKEIT VON PHYSIKALISCHEN PARAMETERN

Effektive Ladungstragermasse

Die effektive Ladungstragermasse meg ist ein sehr haufig benotigter Parameter
(zum Beispiel Gleichung 3.4, 3.9 oder 3.16). In der Literatur sind unterschiedliche
Werte zu finden, die auch mit der Zeit Anderungen erfahren haben. So wurde
haufig aus dem Jahre 1967 die Werte meg. = 1,18 - me und megn = 0,81 - m,
von Barber [1] zitiert. Aktuellere Werte liefert Green [8] aus dem Jahr 1990 mit
Megge = 1,09 - me Und meg, = 1,15 - m,. Green prasentiert neben diesen Werten
bei 300K noch weitere im Bereich zwischen 4,2 K und 500 K. Diese Temperatu-
rabhangigkeit ist noch nicht im Modell implementiert. Jedoch zeigen die Werte
bei 500K mit mege = 1,13 - me und megn = 1,29 - m., dass der Bereich, in dem
die effektive Teilchenmasse zu vermuten sind, recht umfangreich ist. Es stellt
sich somit die Frage, wie grol} ist die Unsicherheit der erzeugten Daten, wenn
man von den verschiedenen moglichen Werten fur die effektive Teilchenmasse
ausgeht.

In der Abbildung 4.23 wird die effektive Masse der Elektronen variiert. Es ist gut
zu erkennen, dass nur im rechten Ast Veranderungen auftreten. Auch in diesem
Diagramm wurde ein grofierer Bereich dargestellt, um den Trend deutlicher zu
machen. Wie die Literaturwerte zeigen, ist der Abstand zwischen der gelben
(Barber) und orangefarbenen Kurve (Green) der Unsicherheitsbereich, der durch
die nicht genau bekannte effektive Masse der Elektronen zu erwarten ist.

Der Einfluss der effektiven Masse der Locher wird in Abbildung 4.24 gezeigt. Hier
sind nun die Veranderungen in dem linken Ast des Diagramms konzentriert. Ins-
gesamt ist die Unsicherheit bei den Lochern als grofder einzuschatzen, denn der
mogliche Bereich erstreckt sich hierbei tber 0,5 m, . Vor allem die starke Tempera-
turabhangigkeit verbreitet hier den Wertebereich. Trotzdem ist der resultierende
Unsicherheitsbereich immer noch als klein einzuschatzen.
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Abbildung 4.23: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Elektronenmasse meg e
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Abbildung 4.24: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Lochermasse megn,
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Temperatur

Der Einfluss der Temperatur T' ist auf die Fermi-Dirac-Verteilung (Gleichung 3.3)
zurlckzufuhren. Sobald die Temperatur ansteigt, sind mehr Elektronen Uber und
mehr Locher unterhalb der Fermi-Energie zu finden. Damit sind mehr Ladungs-
trager in einem Energiebereich mit einer hohen Transmission. Es wird also mit
steigender Temperatur ein steigender Stromfluss erwartet. In Abbildung 4.25
zeigt sich dies auch sehr deutlich.

Bei kleinen Gatespannungen ist der Einfluss besonders stark. Dies ist auf die
breiten Potential-Barrieren zurlckzufuhren (vergleiche Abbildung 4.6). Im Ener
giebereich unterhalb der Schottky-Barriere ist das Tunneln so fast unmaoglich (ver-
gleiche Abbildung 4.7). Somit fliel3t bei sehr niedrigen Temperaturen nur ein ver-
schwindent geringer Strom im Bereich um Vi = 0V. Eine Temperaturerhohung
hat hier somit eine sehr starke Auswirkung, da die Ladungstrager in Energiebe-
reiche gehoben werden, in denen ein Tunneln moglich ist.
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Abbildung 4.25: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Temperatur T’

Im Bereich der hohen Gatespannungen ist wiederum der Einfluss der Tempera-
tur deutlich kleiner. Hier ist die Energiebarriere auch im gesamten betrachteten
Energiebereich deutlich schmaler. Die Ladungstrager konnen also schon bei nied-
rigen Temperaturen mit einer hohen Wahrscheinlichkeit tunneln. Wird nun die
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Temperatur erhoht, besitzen die freien Ladungstrager mehr Energie, die Trans-
mission nimmt aber dadurch nur geringfugig zu.

Insgesamt ist die Abhangigkeit von der Temperatur sehr stark ausgepragt. Da
in den Kontakten des Nanodrahtes sehr hohe Stromdichten auftreten, ist mit
einer lokalen Erwarmung des Transistors zu rechen. Dies ist besonders in Re-
gionen hoher Gatespannungen der Fall. Die genauen Temperaturen sind jedoch
an diesem kleinen Bauteil ohne eine Verfalschung messtechnisch kaum zu erfas-
sen. Eine moglichst genaue Kenntnis der Temperatur im Nanodraht ist dennoch
sehr wichtig, um einen Vergleich zwischen gemessenen und simulierten Strom-
Spannungs-Kennlinien zu ermoglichen.

Schottky-Barriere

Die Schottky-Barriere ist der wichtigste Parameter, der fur die Konstruktion des
Potentials benotigt wird. Von ihr hangt direkt die Hohe der Energie-Barriere ab
(Gleichung 3.12). In der Literatur findet man 0,63eV < ®gp. < 0,77eV und
0,35eV < Pgpy, < 0,49V fur das makroskopische System Ni,Si [16, 17, 10].
Durch die besonderen Verhaltnisse bei einem nanodrahtbasierenden Transistor
ist jedoch davon auszugehen, dass diese Werte Abweichungen unterliegen. Als
Ursache sind besonders die hohe elektrische Feldstarke an den Kontakten und
die Grofliendimension im Nanometerbereich zu nennen. Auch die unterschied-
liche kristallographische Ausrichtung im Bereich der Kontakte hat einen starken
Einfluss [16]. Ebenfalls kann die Temperatur, bei der die Eindiffusion des Nickels
in das Siliziums stattfindet, die Hohe der Schottky-Barriere beeinflussen [11]. Als
weitere mogliche Einflussparameter werden zum Beispiel geometrische Fakto-
ren und Inhomogenitaten in der Kontaktflache diskutiert [19, 20, 10]. Der Einfluss
der Schottky-Barriere der Elektronen ist in Abbildung 4.26 und der der Locher in
Abbildung 4.27 gezeigt.

Deutlich ist zu erkennen, dass ein Senken von ®gz den Stromfluss Uber den
gesamten Teilbereich einer Ladungstragersorte stark ansteigen lasst. Durch die
Verschiebung der Potentialbarriere zu niedrigeren Energien, sind mehr Ladungs-
trager in der Lage diese zu Uberwinden. Diese Verschiebung ist auch der Grund
fur die sehr gleichmaRige Anderung, da die Transmissionsfunktion sich nicht in
ihrer Form verandert, sondern ebenfalls nur verschoben wird.

Ein interessanter Effekt ist die Veranderung des Stromminimums. So wird dieses
bei Verringerung der Schottky-Barriere der Elektronen zu negativen Gatespannun-
gen verschoben. Im Bereich der Locherleitung zeigt sich genau das gegenteilige
Verhalten.
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Abbildung 4.26: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Schottky-Barriere ®gg, fur
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Abbildung 4.27: Abhangigkeit der Strom-Spannungs-Kennlinie von der Schottky-Barriere ®gg}, fur

Locher

Kapitel 4 Ergebnisse und Diskussion 53




Das Minimum wird zu positiven Gatespannungen verschoben. Die Verschiebung
entsteht durch die Kombination der von den Elektronen und Lochern transportier-
ten Strome. Da bei geringen Gatespannungen die Anteile beider Ladungstrager
sorten am Gesamtstrom in einer ahnlichen Grofienordnung liegen, kann durch
eine Veranderung der Barrieren die dominierende Art wechseln. Besonders gut
ware ein solcher Effekt bei gleichzeitiger gegensatzlicher Anderung der beiden
Schottky-Barrieren zu erkennen. Dies ist zu erwarten, da die Schottky-Barriere
der Elektronen und der Locher durch die Grofse der Bandlucke miteinander ver
knupft wird.
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5 ZUSAMMENFASSUNG,
SCHLUSSFOLGERUNGEN
UND AUSBLICK

In dieser Arbeit wurde das Multiskalenmodell von Nozaki et al. [15] zur Beschrei-
bung des Stromflusses in nanodrahtbasierten SB-FET systematisch untersucht.
Ziele waren dabei einerseits zu bestimmen, welche Bedingungen an die Genau-
igkeit der verwendeten Eingangsparameter gestellt werden. AulRerdem sollten
Vorhersagen Uber optimale Material- und Gerateparameter getroffen werden. Ab-
schlief3end wurde die Frage beantwortet, ob die Bestimmung von physikalischen
Parametern aus einzelnen gemessenen Strom-Spannungs-Kennlinien moglich ist.

Fur eine umfassende systematische Untersuchung war eine Neuimplementie-
rung des Modells ndtig. In der Programmiersprache Python wurde ein Simulati-
onsprogramm erstellt, das in der Lage ist, eine sehr grofse Anzahl von Berech-
nungen in relativ kurzer Zeit durchzufihren. Dies konnte zum einen durch die
Verwendung eines ServerClient-System erreicht werden, wodurch die rechen-
intensiven Aufgaben auf viele Rechner verteilt werden konnen. Zum anderen
ermoglichte die parallele Programmierung der Clients eine sehr gute Auslastung
moderner Rechner mit mehreren Prozessorkernen.

Zum Beginn der Untersuchung wurde gezeigt, dass die Simulationsparameter so
gewahlt werden konnen, dass sie keinen Einfluss auf die weitere Analyse haben.
Dies ermoglicht die sinnvolle Untersuchung der Eingangsparameter.

Als erster interessanter Effekt konnte gezeigt werden, dass bei kleinen Radien
r der Stromfluss mit Abnahme der Querschnitssflache des Nanodrahtes S zu-
nimmt (Abbildung 5.1(a)). In Kombination mit der Analyse der Oxidschichtdicke
toxw auf dem Nanodraht ergibt sich eine mogliche Anwendung dieses Effektes.
Mit der Hilfe einer Warmebehandlung konnte die aktive Region im Inneren des
Nanodrahtes verringert werden, wenn die Oxidschicht sich nach innen ausbreitet.
Dies wurde eine Erhohung des Stromflusses zur Folge haben. Insgesamt konnte
das eine einfache Moglichkeit darstellen, die Stromdichte eines Transistors mit
sehr dunnen Nanodrahten zu steigern.
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Der Einfluss der Leiterlange L ist wie zu erwarten sehr gering. Somit sind selbst
grofRe Fehler in der Langenangabe tolerierbar, wenn experimentelle und berech-
nete Strom-Spannungs-Kennlinien verglichen werden sollen. Auch bei der Ermitt-
lung der Schichtdicke des Gateoxides t.q ist der zu erwartende Messfehler fur
die theoretische Betrachtung nicht hinderlich. Jedoch kann durch eine gezielte
Verringerung der Schichtdicke die Wirkung des Gatefeldes auf den Nanodraht
verbessert werden und ein hoherer Strom flie3t bei gleicher angelegter Gate-
spannung (Abbildung 5.1(b)). Die mogliche Verformung der Nanodrahte wahrend
der Herstellung des Transistors kann ebenfalls als unproblematisch betrachtet
werden.

Die Rechnungen zeigen, dass der Einfluss der Temperatur 7" auf die Strom-Span-
nungs-Kennlinie im Bereich kleiner Gatespannungen sehr grof3 ist (Abbildung
5.1(h)). Im Bereich des Uberganges zwischen den metallischen Kontakten und
dem Halbleiter ist durch die hohen Stromdichten mit einer lokalen Aufheizung
zu rechnen. Somit kann die fur die Rechnungen bendtigte Temperatur des Nan-
odrahtes erheblich von der Umgebungstemperatur abweichen. Um dennoch eine
Relation zwischen gemessenen und berechneten Kurven herstellen zu konnen,
ware die Messung in einer Thermostatkammer notig. Dadurch konnte der mog-
liche Temperaturbereich im Inneren des Nanodrahtes reduziert werden.

Die Abhangigkeit von der Ladungstragermasse m.g ist in Abbildung 5.1 (c) und (d)
schematisch dargestellt. Die Werte aus der Literatur sind uneinheitlich und zeigen
deutliche gegenseitige Abweichungen. Auch die Abhangigkeit der Ladungstrager-
masse von der Temperatur erschwert es, einen exakten Wert fur den Vergleich
mit einem Experiment festzulegen.

Bei der Betrachtung der Schottky-Barrieren fur Elektronen ®sg. (Abbildung 5.1(e))
und Locher ®gpy (Abbildung 5.1(f)) wurden auch signifikante Abweichungen im
Bereich der Literaturwerte gefunden. In Abbildung 5.1(g) wird gezeigt, wel-
che Veranderung durch die Verknupfung der beiden Schottky-Barrieren durch die
Grofl3e der Bandllcke zu erwarteten ist. Insgesamt ist neben der Temperatur die
Hohe der Schottky-Barriere eine der einflussreichsten Grof3en in dieser Simula-
tion.

Die effektiven Ladungstragermassen m.z und die Schottky-Barrieren &g waren
Parameter, bei der eine einfache Methode zu ihrer Bestimmung sehr hilfreich
ware. Es bestand die Idee, sie durch das Anfitten von einzelnen berechneten
Strom-Spannungs-Kennlinien an gemessene zu bestimmen.
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Abbildung 5.1: Schematische Darstellung der wichtigsten ermittelten Trends durch die Verande-
rung unterschiedlicher Parameter. Die durchgezogenen Linien reprasentieren die Basis-Strom-
Spannungs-Kennlinie (Abschnitt 4.2) und die gestrichelte die resultierende Kurve. Der griine
Anteil ist durch die Locherleitung dominiert und der blaue Anteil durch die Elektronenleitung.
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Jedoch konnte eine solche Anpassung nur in Abhangigkeit des jeweils anderen
Parameters, des Nanodrahtradius und der Temperatur erfolgen. Die ermittel-
ten Werte waren somit wahrscheinlich ungenauer als die momentanen Literatur
werte. Somit muss eine Bestimmung dieser Parameter durch Anfitten einzelner
Strom-Spannungs-Kennlinien praktisch ausgeschlossen werden. Die Hoffnung,
dass charakteristische Veranderungen der Kurvenform zu beobachten sind, um
weiter Faktoren fur einen Fit zu finden, hat sich nicht bestatigt.

Es zeigt sich damit, dass das Modell bei dem jetzigen Stand des Wissens nicht
fur eine einfache Bestimmung der Schottky-Barriere oder der effektiven Ladungs-
tragermasse durch Anfitten einzelner Strom-Spannungs-Kennlinien geeignet ist.
Jedoch konnen anhand der gefundenen Zusammenhange experimentell beob-
achtete Anderungen an den Strom-Spannungs-Kennlinien besser beurteilt wer
den.

Die wichtigste Motivation zur Untersuchung dieses Modells stellte der mogli-
che Einsatz der SB-FET als Sensoren dar. Um fur diesen Einsatzfall noch besser
relevante Aussagen treffen zu konnen, musste das Modell um weitere Effekte
erweitert werden. Ein wichtiger Aspekt ist die Umgebung in der ein solcher
Sensor eingesetzt werden wirde. So ist damit zu rechnen, dass der Nanodraht
nicht wie in dem hier betrachteten Fall von Luft umgeben ist, sondern von einem
Losungsmittel. Durch die Anderung der Umgebung entstehen viele neu zu be-
rucksichtigende Fragestellungen. Wie ist der Einfluss des pH-Wertes oder der
lonenkonzentration des Losungsmittels? Auch die Ausbildung einer elektrostati-
schen Doppelschicht musste berucksichtigt werden.

Fur die Herstellung eines Biosensors musste auch das Verhalten des Transistors
auf das Anlagern der zu detektierenden Biomolekule untersucht werden. Dazu
sind genaue Kenntnisse der elektrischen Eigenschaften dieser Molekile von Be-
deutung. Hier bestlinde die Moglichkeit, einen weiteren Schritt in das Multiska-
lenmodell einzubauen, um diese Daten zu generieren.

Es zeigt sich, dass die Moglichkeiten dieses Modells noch nicht ausgeschopft
sind. Durch einige Erganzungen konnte es bei weiteren Fragestellungen helfen,
Antworten zu finden und experimentelle Ergebnisse mit theoretischen Zusam-
menhangen zu verknupfen.
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