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Zusammenfassung

Kohlenstoffnanoréhrchen (CNTs) sind vielversprechende Kandidaten fiir neuartige nano-
elektronische Bauelemente, wie zum Beispiel Transistoren fiir Hochfrequenzanwendungen.
Simulationen CNT-basierter Bauelemente sind dabei unverzichtbar, um deren Anwendungs-
potential und das Verhalten in Schaltungen zu untersuchen. Die vorliegende Arbeit konzen-
triert sich auf einen Methodenvergleich zwischen einem atomistischen Ansatz basierend
auf dem Nichtgleichgewichts-Green-Funktionen-Formalismus und einem Modell zur nu-
merischen Bauelementesimulation, welches auf der Schrodinger-Gleichung in effektiver-
Massen-Niherung basiert. Ein Transistor mit zylindrischem Gate und dotierten Kontakten
wird untersucht, wobei eine effektive Dotierung genutzt wird.

Es wird gezeigt, dass die Beschridnkungen des elektronischen Transports durch Quan-
teneffekte im Kanal nur mit dem atomistischen Ansatz beschrieben werden konnen. Diese
Effekte verhindern das Auftreten von Band-zu-Band-Tunnelstromen, die bei der numerischen
Bauelementesimulation zu groferen Aus-Stromen und einem leicht ambipolaren Verhalten
fiihren. Das Schaltverhalten wird hingegen von beiden Modellen vergleichbar beschrieben.
Durch Variation der Kanallinge wird das Potential des untersuchten Transistors fiir zukiinfti-
ge Anwendungen demonstriert. Dieser zeigt bis hinab zu Kanalldngen von circa 8 nm einen
Subthreshold-Swing von unter 80 mV/dec und ein An/Aus-Verhéltnis von iiber 10°.



Inhaltsverzeichnis

Abkiirzungsverzeichnis
Symbolverzeichnis
Konstanten
Mathematische Notation
1. Einleitung

2. Feldeffekttransistoren auf Basis von Kohlenstoffnanorohrchen
2.1. Geometrische Struktur von Kohlenstoffnanor6hrchen . . . . .
2.2. Elektronische Eigenschaften von Kohlenstoffnanoréhrchen . .
2.3. Feldeffekttransistoren auf Basis von Kohlenstoffnanoréhrchen

2.3.1. Moglichkeiten der Kontaktierung . . . . . . ... ..
2.3.2. Geometriedes Gates . . . ... ... .........
2.3.3. KenngroBlen zur Transistor-Charakterisierung . . . . .

3. Simulationsmethoden
3.1. Grundlegende Begrifte . . . ... ... ... ... ......
3.1.1. Schrodinger-Gleichung, Wellen- und Basisfunktion . .
3.1.2. Elektronendichte . . . ... ... ...........
3.1.3. Zustandsdichte . . ... ... ... ... . ..., .
3.2. Atomistische Elektronenstrukturrechnung . . . . . . . .. ..
3.2.1. Dichtefunktionaltheorie . . ... ... ... .....
3.2.2. Erweiterte Hiickelmethode . . . . . . ... ... ...
3.3. Quantentransport . . . . . . ... e e e
3.3.1. Streumechanismen und Transportregime . . . . . . . .
3.3.2. Landauer-Biittiker-Formalismus . . . . . .. ... ..
3.3.3. Nichtgleichgewichts-Green-Funktionen-Formalismus .
3.4. Numerische Bauelementesimulation . . . .. ... ... ...
3.4.1. Schrodinger-Gleichung in effektiver-Massen-Nédherung
3.4.2. Beschreibung der Kontakte . . . . . .. ... ... ..
3.4.3. Losung der Poisson-Gleichung . . . . . ... ... ..
3.4.4. Selbstkonsistente Rechnung . . . .. ... ... ...

v

VI

vl

IX

[



INHALTSVERZEICHNIS

4. Entwicklung des Modellsystems

4.1.
4.2.
4.3.

Beschaffenheit des Kanals . . . . . ... ... ... ... .........
Eigenschaften der Gate-Elektrode . . . . . ... ... ... ... .....
Eigenschaften der Source- und Drain-Elektroden . . . . . ... ... ...

5. Ergebnisse und Diskussion

5.1.

5.2.

5.3.

54.
5.5.

Numerische Bauelementesimulation . . . . . ... ... ... ... ....
5.1.1. [Extraktion der Parameter . . . . . . ... ... ... .. ......
5.1.2. Einfluss verschiedener Faktoren auf das Kohlenstoffnanorohrchen .
5.1.3. Transistorverhalten und Transistorregime . . . ... ... ... ..
Atomistische Simulation . . . . ... ... oL oL
5.2.1. FEinfluss verschiedener Faktoren auf das Kohlenstoffnanorohrchen .
5.2.2. Transistorverhalten und Transistorregime . . . ... ... ... ..
5.2.3. Einfluss der Dotierung . . . . . . ... ... ... L.
Variation der Kanalldnge und Methodenvergleich . . . . . ... ... ...
5.3.1. Diskussion der Transfercharakteristiken . . . . . ... ... .. ..
5.3.2.  Verhalten von An/Aus-Verhiltnis und Subthreshold-Swing . . . . .
Variation der Gate-Lénge bei fester Kanallinge und Methodenvergleich

AbschlieBende Bemerkungen und Vergleich mit Literatur . . . . . . . . ..

6. Zusammenfassung der Ergebnisse und Ausblick

A. Elektronische Struktur des (7,0)-Kohlenstoffnanorohrchens

B. Simulationsparameter

B.1.
B.2.
B.3.

Parameter fiir Rechnungen mit Dichtefunktionaltheorie . . . . . .. .. ..
Parameter fiir Rechnungen mit erweiterter Hiickelmethode . . . . . . . ..
Verwendete Randbedingungen zur Losung der Poisson-Gleichung . . . . .

C. Vergleich zwischen Dichtefunktionaltheorie und erweiterter Hiickelmethode

C.1.
C.2.

Physikalische Betrachtung . . . . . . .. ... ... ... .........
Rechenzeit und Konvergenz . . . . . . ... ... ... ..

Literaturverzeichnis

Abbildungsverzeichnis

Tabellenverzeichnis

Danksagung

Selbststindigkeitserklirung

33
33
35
36

39
39
39
40
42
44
44
46
50
52
52
57
58
61

63

67

69
69
70
71

72
72
74

75

85

86

87

89



Abkiirzungsverzeichnis

ATK
CNT
CNTFET

DFT
EHT
ENAS

GGA

LBF
LDA
MOSFET

NDS

NEGF

TBM
ZtM

VI

Atomistix ToolKit
Carbon Nanotube

Carbon Nanotube Field-Effect
Transistor

Density Functional Theory
Extended Hiickel Theory

Fraunhofer Institute for Electronic
Nano Systems

Generalized Gradient
Approximation

Landauer—Biittiker Formalism
Local Density Approximation

Metal-Oxide-Semiconductor
Field-Effect Transistor

Numerical Device Simulation

Non-equilibrium Green
Function Formalism

Tight-Binding Model

Center for Microtechnologies

Atomistix ToolKit
Kohlenstoffnanoréhrchen

Feldeffekttransistor auf Basis
von Kohlenstoffnanoréhrchen

Dichtefunktionaltheorie
Erweiterte Hiickelmethode

Fraunhofer Institut fiir
elektronische Nanosysteme

Verallgemeinerte
Gradientenndherung

Landauer-Biittiker-Formalismus
Lokale Dichtendherung

Metall-Oxid-Halbleiter-
Feldeftekttransistor

Numerische
Bauelementesimulation

Nichtgleichgewichts-Green-
Funktionen-Formalismus

Modell starker Bindung

Zentrum fiir Mikrotechnologien



Symbolverzeichnis

Gitterkonstante des Graphengitters

Basisvektoren des Graphengitters im Ortsraum

Abstand benachbarter Kohlenstoffatome

Basisvektoren des Graphengitters im reziproken Raum

Wichtungsparameter im Rahmen der EHT
CNT-Chiralititsvektor
Wichtungsparameter im Rahmen der EHT
CNT-Durchmesser

Zustandsdichte

Lokale Zustandsdichte

Projizierte Zustandsdichte

Energie

Leitungsbandkante

Fermienergie

Bandliicke

Wichtungsparameter im Rahmen der EHT
Valenzbandkante

Austausch- und Korrelationsfunktional
Relative Permittivitit eines Dielektrikums
Fermi-Verteilung

Leitfdhigkeit

Hamilton-Matrix

Slater-Koeffizient im Rahmen der EHT
Band-zu-Band-Tunnelstrom
Drain-Source-Strom

Aus-Strom

VII



SYMBOLVERZEICHNIS

I, An-Strom

Lierm Thermisch angeregter Strom

L Tunnelstrom

k Impuls

[ Drehimpulsquantenzahl

L Systemlinge

L, Linge des Kanals

Loy Linge einer CNT-Einheitszelle
Ljec Linge einer Elektrodeneinheitszelle
L, Linge der Gate-Elektrode

Lpac Linge des Spacerbereichs

Acon Kohirenzlinge

Ay Mittlere freie Weglinge

m Erster chiraler Index, Magnetquantenzahl
m* Effektive Masse

My, Subthreshold-Anstieg

n Zweiter chiraler Index, Hauptquantenzahl, Elektronendichte
Nyom Anzahl von Kohlenstoffatomen

N,y Anzahl von CNT-Einheitszellen
Ny, Anzahl von Orbitalen

¢ Basisfunktion

Dy, Hohe einer Schottky-Barriere

W Wellenfunktion

) Wellenfunktion in Basisdarstellung
Qdop Hohe der Dotierung

r Ortsvektor

Fent Radius eines CNT

R Widerstand, Radiale Funktion, Reflexionswahrscheinlichkeit
Ry off An/Aus-Verhiltnis

S Uberlappmatrix

Sih Subthreshold-Swing

VIII



t CNT-Translationsvektor

Ldiel Dicke des Dielektrikums
T Transmission
T Transmissionsmatrix
T, Elektronentemperatur
14 Potential
Vs Drain-Source-Spannung
Vs Gate-Source-Spannung
Va Hartree-Potential
Vin Schwellspannung
Xeell GroBe der Einheitszelle in x-Richtung
Veell GroBe der Einheitszelle in y-Richtung
Y Kugelflachenfunktion
Z Position entlang der Symmetrieachse eines Transistormodells
Konstanten
i=v-1 Imaginire Einheit
7t~ 3.141 592653 590 Kreiszahl
e~ 1.602177x 107" C Elementarladung
Gy =22 ~7.748092x 107 AV~ Leitfihigkeitsquant
h~ 6.626070 x 107" J s Plancksches Wirkungsquantum
h = % ~ 1.054572x 107" Js Reduziertes Plancksches Wirkungsquantum

kg ~ 1.380649 x 10> JK ™! Boltzmann-Konstante
m, ~ 9.109 383 x 107" kg Ruhemasse des Elektrons

IX



Mathematische Notation

N Menge der natiirliche Zahlen, N = {1,2,3,...}
a Skalar
a Vektor mit Eintréigen a;
A Matrix mit Eintrégen A;;
A Operator
a‘,a", A" Komplex konjugiertes Skalar, Vektor, Matrix
\Y Nabla-Operator

1 fallsi=j
0;j Kronecker-Delta mit 6, ; =

0 fallsi#j
o0(-) Deltadistribution
Q. Funktion
fl] Funktional
(5 Skalarprodukt
S X Kreuzprodukt
Spl] Spur einer quadratischen Matrix, Sp [A] = }}; A;;
ggT(-,-) Grofiter gemeinsamer Teiler



1. Einleitung

Zentraler Baustein heutiger elektronischer Gerite sind Transistoren. Seit den ersten Bipolar-
Transistoren im Jahr 1947 wurden Transistoren in rasantem Tempo weiterentwickelt [1]
und ihre GroBe dabei zunehmend verkleinert. Das ermoglicht die Integration einer groferen
Anzahl an Transistoren pro Chip und entsprechend dem bekannten Mooreschen Gesetz
verdoppelt sich diese Anzahl aller zwei Jahre. Silizium hat sich dabei zum Material der Wahl
bei der Transistorproduktion entwickelt. Der Metall-Oxid-Halbleiter-Feldeffekttransistor
(engl. Metal-Oxide-Semiconductor Field-Effect Transistor, MOSFET) ist seit der erstmaligen
experimentellen Realisierung im Jahr 1960 [2] von grofer Relevanz und machte um das Jahr
2010 zusammen mit darauf aufbauenden Systemen circa 90 % des Halbleitermarktes aus [3].

Mit zunehmender Miniaturisierung spielen die physikalischen Grenzen auf Silizium basie-
render Transistoren eine steigende Rolle [3, 4]. Zu den Herausforderungen gehort hier zum
Beispiel die gezielte Dotierung der Transistoren, da sowohl die Position der Dotierungsatome
als auch die Konzentration der Dotierung bei kleinen Systemen schwierig zu kontrollieren ist.
Auch Tunnelstréme durch die Oxidschicht und Leckstrome im Aus-Zustand des Transistors
verschlechtern dessen Eigenschaften. Mit kiirzer werdenden Kanallingen kommt es auBerdem
zu Kurzkanaleffekten wie dem sogenannten Drain-Induced-Barrier-Lowering. Das Potential
des Drain-Kontakts beeinflusst hier die Hohe der Barriere im Kanal und verschlechtert die
elektrostatische Kontrolle durch das Gate.

Ein moglicher Ansatz zur Uberwindung der Hindernisse bei der Miniaturisierung ist die
Silicon-on-Insulator-Technologie, bei welcher zur Reduzierung der Kapazitit des Transistors
eine Isolatorschicht unterhalb des Siliziumkanals eingefiigt wird und der Transistor so leichter
schaltet [5]. Alternativ dazu werden Feldeffekttransistoren mit mehreren Gates untersucht,
wodurch die elektrostatische Kontrolle des Kanals verstirkt werden kann [6]. Auch Silizium-
Nanodrdhte sind im Fokus der Forschung, da sie aufgrund der nahezu eindimensionalen
Struktur die Verwendung zylindrischer Gate-Strukturen ermoglichen und in diesem Fall
die elektrostatische Kontrolle des Kanals optimal ist [7]. Es ist naheliegend, auch andere
quasi-eindimensionale Materialien aufgrund der Méglichkeit zylindrischer Gate-Strukturen
zu untersuchen. Kohlenstoffnanorohrchen (engl. Carbon Nanotubes, CNTs) sind dabei viel-
versprechende Vertreter. CNTs ermoglichen hohe Stromdichten, sind aufgrund ihrer stabilen
Struktur unanfillig gegeniiber Elektromigration und zeigen eine hohe Ladungstrigermobilitit
[8]. Infolge einer groBen freien Weglidnge der Elektronen im wm-Bereich [9-11] zeigen
sie auBerdem ballistische Transporteigenschaften selbst fiir relativ grole Transistorldngen,
wie sie bereits hergestellt werden konnen [12—14]. SchlieBlich sind Feldeffekttransistoren
auf Basis von CNTs (engl. Carbon Nanotube Field-Effect Transistor, CNTFETs) auch fiir
Hochfrequenzanwendungen sehr vielversprechend [15].



1. EINLEITUNG

Abb. 1.1.: Am ZfM Chemnitz hergestellte CNTFETs. Zahlreiche CNTs zwischen Kamm-
Elektroden sind in der linken Aufnahme (mit dem Rasterelektronenmikroskop) zu
sehen und einzelne CNTs zwischen zwei Finger-Elektroden in der rechten Aufnah-
me (mit dem Rasterkraftmikroskop). Zur Verfiigung gestellt von J. TrrtMaNN-OTTO
(ZfM Chemnitz).

Auch am Fraunhofer Institut fiir elektronische Nanosysteme (ENAS) sowie dem Zen-
trum fiir Mikrotechnologien (ZfM) in Chemnitz werden CNTFETs, im Rahmen des Center
for Advancing Electronics Dresden, untersucht [16—18]. Der Fokus der experimentellen
Arbeit liegt dabei auf der Integration einer grolen Zahl von CNTFETs auf einem Wafer
(Wafer-Level-Integration). Beispielhaft dafiir sind in Abb. 1.1 mikroskopische Aufnahmen
von integrierten CNTs bei Verwendung zweier unterschiedlicher Layouts zu sehen. Fiir ein
grundlegendes Verstdndnis der CN'T-Bauelemente und die Interpretation der experimentel-
len Ergebnisse sind theoretische Untersuchungen notwendig. Von besonderer Relevanz ist
dabei unter anderem der Einfluss von Defekten auf die Transporteigenschaften [19] und
die Anderung der elektronischen Eigenschaften bei uniaxialer Verformung [20]. Auch der
Einfluss unterschiedlicher Metalle zur CNT-Kontaktierung [21, 22] oder zur Dekoration von
CNTs werden am ENAS und ZfM untersucht [23, 24]. Um einen direkten Vergleich mit den
experimentellen Messungen zu ermoglichen, ist die Simulation ganzer Transistoren, also eine
Bauelementesimulation erforderlich.

An dieser Stelle setzt die vorliegende Arbeit an. Atomistische Ansitze sind fiir die Untersu-
chungen essentiell, da diese die quantenmechanischen Eigenschaften des Systems umfassend
beriicksichtigen. Ein auf dem Nichtgleichgewichts-Green-Funktionen-Formalismus (Non-
equilibrium Green function formalism, NEGF) basierender Ansatz wird in dieser Arbeit zur
Untersuchung eines CNTFET genutzt. Jedoch gehen atomistischen Simulationen mit hohem
Rechenaufwand einher, weshalb atomistische Ansitze fiir Routinerechnungen, etwa zum
Schaltkreisentwurf, ungeeignet sind. Ein anderer Ansatz ist hier die numerische Bauelemen-
tesimulation (engl. Numerical Device Simulation, NDS), welche numerisch vergleichsweise
effizient ist. Die NDS beruht jedoch auf Parametern, die a priori nicht bekannt sind und erlaubt



oftmals nur begrenzte Einsicht in die Funktion des Bauelements. In dieser Arbeit werden
Rechnungen mit einem Modell zur NDS genutzt, welches die Schrodinger-Gleichung in
effektiver-Massen-Niherung selbstkonsistent mit der Poisson-Gleichung 16st. Als Parameter
fiir die effektive Behandlung des CNTs gehen hier Parameter wie die effektive Masse und die
Lage der Binder ein. Zusétzlich basiert das verwendete Modell auf einer parametrisierten
Beschreibung der Kontakte, wobei die Parameter meist an experimentelle Daten angepasst
werden. Die vorliegende Arbeit geht hier einen anderen Weg. Statt experimenteller Daten
werden die Ergebnisse der atomistischen Simulation als Referenz verwendet. Dadurch ist es
moglich, die Grenzen der NDS aufzuzeigen. Bei der Entwicklung zukiinftiger und Weiter-
entwicklung vorhandener Modelle kann dieses Wissen einflieBen und so eine physikalisch
fundierte Beschreibung ermoglicht werden.

Die Arbeit ist wie folgt gegliedert.

Kap. 2 Kohlenstoffnanorohrchen und darauf basierende Transistoren

Das im Mittelpunkt der Arbeit stehende Material, die CNTs, werden ausgehend von Graphen
vorgestellt. Anschliefend werden Grundlagen zu Feldeffekttransistoren und insbesondere
CNTFETs besprochen.

Kap. 3 Simulationsmethoden

Es werden verschiedene Ansitze zur Transistorsimulation vorgestellt. AnschlieBend werden
die fiir die atomistischen Rechnungen verwendeten Methoden, Dichtefunktionaltheorie (engl.
Density Functional Theory, DFT) und die erweiterte Hiickelmethode (engl. Extended Hiickel
Theory, EHT), vorgestellt und wesentliche Aspekte des Landauer-Biittiker-Formalismus
(Landauer-Biittiker Formalism, LBF) und des NEGF erldutert. Auch der verwendete Ansatz
zur NDS wird vorgestellt.

Kap. 4 Entwicklung des Modellsystems

Das Modellsystem dieser Arbeit wird priasentiert. Es wird das halbleitende (7,0)-CNT als
Kanal verwendet, welcher mit n-dotierten (7,0)-CNTs kontaktiert ist. Ein zylindersymmetri-
sches Gate wird untersucht, wobei Vakuum als Dielektrikum verwendet wird.

Kap. 5 Ergebnisse und Diskussion

Parameter fiir die Rechnungen mit der NDS werden aus atomistischen Rechnungen extra-
hiert. Darauf aufbauend wird mit dem verwendeten Modell zur NDS ein Transistor der
Lédnge 10 nm untersucht. Das Eintreten des Band-zu-Band-Tunneleffekts wird fiir hohe ne-
gative Spannungen beobachtet, was zu leicht ambipolarem Verhalten und der Anhebung
des Aus-Stroms fiithrt. AnschlieBend werden atomistische Rechnungen auf Basis des NEGF
durchgefiihrt. Hier wird die Entstehung lokalisierter Zustdnde im Kanal beobachtet, wodurch
der Band-zu-Band-Tunnelstrom verhindert wird. Das An/Aus-Verhiltnis des Transistors ist
dadurch gréBer als durch die NDS vorhergesagt wird. Durch systematische Variation der
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Kanal- und der Gate-Lénge werden anschlieend weitere Einsichten in das Verhalten des
Bauelements ermdglicht und das Potential des Transistors fiir zukiinftige Anwendungen
demonstriert.

Kap. 6 Zusammenfassung der Ergebnisse und Ausblick
Die Ergebnisse werden zusammengefasst und Ansétze fiir zukiinftige Arbeiten aufgezeigt.

Anhénge

Zusitzliche Informationen konnen in den Anhédngen gefunden werden. Hier wird auf die
elektronische Struktur des (7,0)-CNTs eingegangen und die verwendeten Parameter der
atomistischen Untersuchungen vorgestellt. Auerdem erfolgt ein Vergleich zwischen DFT
und EHT in Hinblick auf die Transistorsimulation.



2. Feldeffekttransistoren auf Basis von
Kohlenstoffnanorohrchen

Kohlenstoff ist eines der vielseitigsten Materialien der Natur. Es ist Grundbaustein des
organischen Lebens, bildet weichen Graphit oder mit Diamant das hérteste Material der Welt.
Die Ursache fiir dieses facettenreiche Auftreten ist in der atomaren Struktur des Kohlenstoffs
zu finden, bei welchem das 2s- und die 2p-Orbitale energetisch nah beieinander liegen und
daher leicht hybridisieren konnen [8]. Diese Hybridorbitale bilden kovalente Bindungen
miteinander und bestimmen so die Struktur des Materials.

e Beider sp1 -Hybridisierung ist eines der 2p-Orbitale mit dem 2s-Orbital hybridisiert.
Die resultierenden Hybridorbitale bilden kovalente Bindungen. Zusétzlich bilden die
p-Orbitale n-Bindungen, welche vergleichsweise schwach sind. Bei Stoffen mit sp1 -
Hybridisierung, wie zum Beispiel Ethin, liegt daher eine Dreifachbindung vor.

e Im Fall der spZ-Hybridisierung sind zwei der 2p-Orbitale mit dem 2s-Orbital hy-
bridisiert. Die drei energetisch gleichen Hybridorbitale liegen in einer Ebene und
bilden Winkel von 120°. Die Hybridorbitale bilden kovalente Bindungen mit den
Nachbaratomen. Es entstehen sechseckige Strukturen, wie sie zum Beispiel bei Ben-
zol, Graphen oder CNTs gefunden werden konnen. Das dritte 2p-Orbital befindet
sich in diesen Strukturen senkrecht zur Kohlenstoffstruktur und ist wesentlich fiir den
Elektronentransport.

e SchlieBlich konnen auch alle drei 2p-Orbitale mit dem 2s-Orbital hybridisieren und
man spricht von sp3 -Hybridisierung. Die vier Hybridorbitale ordnen sich tetraedrisch
an und die Kohlenstoffatome bilden so Diamant. Da in diesem Fall vier Hybridorbi-
tale pro Atom vorhanden sind, und diese jeweils zu kovalenten Bindungen mit den
Nachbaratomen fiihren, ist Diamant sehr stabil.

Im Folgenden wird die Struktur (Kap. 2.1) und die elektronischen Eigenschaften (Kap. 2.2)
von CNTs erldutert. Da die Eigenschaften der in der Arbeit untersuchten CNTs stark mit denen
von Graphen zusammenhingen, wird Graphen jeweils kurz vorgestellt und anschlieBend
Riickschliisse auf CNTs gezogen. Darauf aufbauend werden in Kap. 2.3 fiir die Arbeit
wesentliche Aspekte zu Feldeffekttransistoren und insbesondere CNTFETSs besprochen.



2. FELDEFFEKTTRANSISTOREN AUF BAsis vON KOHLENSTOFFNANORGHRCHEN

Abb. 2.1.: Graphenebene, die sich aus den Basisvektoren a, und a, ergibt. Die durch a; und
a, aufgespannte Fliche Ay, ;, ist griin eingezeichnet. Die Einheitszellen des (7,0)-
CNTs (blau) und (4,2)-CNTs (rot) sind zusammen mit den jeweiligen Vektoren t
und c dargestellt. Rollt man die jeweils markierte Flidche entlang ¢ auf, so erhilt
man die CNT-Einheitszellen aus Abb. 2.2.

(7,0)-CNT

Abb. 2.2.: Einheitszellen zweier CNTs.



2.1. GEOMETRISCHE STRUKTUR VON KOHLENSTOFFNANOROHRCHEN

2.1. Geometrische Struktur von Kohlenstoffnanorohrchen

Graphen

Graphen besteht aus hexagonal angeordneten Kohlenstoffatomen, wie sie in Abb. 2.1 dar-
gestellt sind. Zwei benachbarte Kohlenstoffatome sind dabei a._. ~ 0.142 nm voneinander
entfernt [25]. Das Graphengitter kann mit einer zweiatomigen Basis beschrieben werden. Es
kann daher in zwei Untergitter unterteilt werden, die zueinander verschoben sind und sich
jeweils aus den Basisvektoren

3 V3 3 V3
a; =dag. (5,7) und a =d; . (5,—7) (21)

ergeben. Diese spannen eine Fliche Ay, = |a; X a,| = % V3a® auf (dargestellt in Abb. 2.1).
Fiir die Gitterkonstante folgt a = |a,| = |a,| = V3a,.. ~ 0.256 nm.

Kohlenstoffnanorohrchen

Die Struktur eines CNTs ergibt sich gedanklich durch Aufrollen eines streifenférmigen
Ausschnitts der Graphenebene, wobei die Breite des Streifens durch den Chiralitdtsvektor ¢
bestimmt ist. Dieser lésst sich als ganzzahlige Linearkombination aus den Basisvektoren {iber

¢ = ma; + na, (2.2)
darstellen. Die Koeffizienten m und n identifizieren eindeutig jedes CNT, weshalb fiir die
Benennung bestimmter CNTs die Bezeichnung (m,n)-CNT gebriuchlich ist. Aufgrund der

Periodizitit der Atompositionen entlang dieses Streifens ldsst sich eine Einheitszelle des
CNTs finden. Die Linge dieser Einheitszelle ist dabei durch den Translationsvektor mit

t=m'a, +n'a, (2.3)

bestimmt. Die Koeffizienten m’ und n” ergeben sich aus den Bedingungen, dass t senkrecht
auf ¢ steht und m’,n" e N gilt, als

’ 2n+m ’ 2m+n
m = und n =
ggT(2m + n,2n + m)

- 2.4
ggT(2m + n,2n + m) @4

Dabei ist ggT der groBite gemeinsame Teiler von 2m + n und 2n + m. Aus den eingefiihrten
Vektoren kann schlieBlich der CNT-Durchmesser d_,, die Linge der CNT-Einheitszelle L,

cnt?
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und die Anzahl der Kohlenstoffatome pro Einheitszelle N, berechnet werden:

tom

Aoyt = lel =2 v m* + mn +n’ (2.5)
T n

a\/3 (m2+mn+n2)
- ggT(2m + n,2n + m)

L, = It] (2.6)

ext 4(n2+nm+m2)
Natom = 2 = . (2.7
a xa, ggT(2m+n,2n+m)

Zur Ilustration sind ¢ und t nebst aufgespannten Fldchen fiir das (7,0)- und (4,2)-CNT in
Abb. 2.1 eingezeichnet und in Abb. 2.2 die dazugehorigen CNT-Einheitszellen — mit 28
beziehungsweise 56 Atomen — dargestellt.

2.2. Elektronische Eigenschaften von Kohlenstoffnanorohrchen

Graphen

Die Graphen-Gittervektoren im reziproken Raum erhilt man tiber die Bedingung a;b; =

276, als

2 (1 1 2 (1 1

b= — |-, — und b, = — |-, —— . (2.8)
‘ (3 \/5) ? (3 vg)

Diese spannen ein hexagonales Gitter auf, weshalb die Brillouin-Zone von Graphen ebenfalls
hexagonal ist.

Fiir Graphen wurde die Bandstruktur erstmals von P. R. WaLLACE [26] berechnet und ist
in Abb. 2.3 dargestellt. Valenz- und Leitungsband beriihren sich dabei an den Gitterpunk-
ten K und K’ des reziproken Raums, weshalb Graphen metallische Eigenschaften besitzt
(verschwindende Bandliicke). Nahe der Fermi-Energie Ey ist die Dispersionsrelation li-
near und die effektive Masse der Elektronen verschwindet, was unter anderem die hohe
Elektronenmobilitédt bei Graphen und auch CNTs begriindet.

Kohlenstoffnanorohrchen

Die Bandstruktur von CNTs erhélt man infolge der zylinderférmigen Struktur und resultieren-
den Randbedingungen im Rahmen der sogenannten Zonenfaltungsmethode aus Schnittebenen
der Graphen-Bandstruktur. Von besonderer Bedeutung ist dabei, ob die Ebenen einen der
Gitterpunkte (K oder K”) schneiden. Ist dies der Fall, so hat das CNT wie Graphen metal-
lische Eigenschaften. Das trifft genau dann zu, wenn die Differenz der chiralen Indizes ein
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Vielfaches von drei ist [8]. In Abb. 2.4a ist die Bandstruktur des (3,3)-CNTs exemplarisch dar-
gestellt, wobei nahe der Fermienergie wie bei Graphen die Linearitédt der Dispersionsrelation
zu erkennen ist.

Wird K oder K’ durch die Schnittebenen nicht geschnitten, besitzt das CNT keine Zustinde
nahe der Fermienergie. Es hat dann eine Bandliicke E,,, und ist halbleitend, wie in Abb. 2.4b
am Beispiel des (7,0)-CNT zu sehen ist. Die Dispersionsrelation kann am I'-Punkt der CNT-
Bandstruktur als Parabel angenéhert werden, was in Kap. 5.1 zur Extraktion der effektiven
Masse genutzt wird. Fiir E,,, von halbleitenden CNTs lésst sich im Rahmen des Tight-
Binding-Modells (Tight Binding Model, TBM) auflerdem ein Ausdruck in Abhingigkeit des

CNT-Durchmessers d._ . finden [8]:

cnt

E - [ylac..

= (2.9)

cnt

Dabei ist y der Hopping-Parameter. E,,, ist also indirekt proportional zu d,. Fiir den

Grenzwert d,, — co (Graphen) folgt E,,, — 0, was konsistent zu den Ausfithrungen weiter

oben ist (Graphen ist metallisch).
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ky [1/a]

ky [1/a]

Abb. 2.4.: Veranschaulichung des Zusammenhangs zwischen Graphen- und CNT-
Bandstruktur. Diese wurden mittels der TBM berechnet, wozu in Ref. [8] weitere
Details gefunden werden konnen. Jeweils links ist die Graphen-Bandstruktur (die
Brillouin-Zone ist als schwarz gestrichelte Linien und die Gitterpunkte K und K’
des reziproken Raums als Punkte eingezeichnet) und die sich fiir CNTs aufgrund
der periodischen Zwangsbedingungen ergebenden Schnittlinien (orange) zu se-
hen. Die sich daraus ergebende CN'T-Bandstruktur ist recht gezeigt, wobei die
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Fermi-Energie E}; grau eingezeichnet ist.
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2.3. Feldeffekttransistoren auf Basis von
Kohlenstoffnanorohrchen

CNTFETs sind herausragende Kandidaten fiir die Anwendung in zukiinftigen Schaltkreisen.
Als Kanal des Transistors fungiert meist ein halbleitendes CNT. Der Kanal ist mit zwei
Kontakten verbunden, welche als Source- und Drain-Elektroden bezeichnet werden. Damit
ein Strom fliet, muss eine Potentialdifferenz zwischen den Kontakten angelegt werden, diese
ist die Drain-Source-Spannung Vy,. Der Strom wird als Drain-Source-Strom 1, bezeichnet.
Zur Steuerung des Transistors wird eine Gate-Elektrode verwendet, die die elektronische
Struktur des Kanals beeinflusst. Dabei wird die Potentialdifferenz zwischen Gate- und Source-
Elektrode variiert, welche die Gate-Source-Spannung V, ist.

In diesem Kapitel werden wesentliche Aspekte zu CNTFETs vorgestellt. Zu Beginn wer-
den Moglichkeiten der Kontaktierung besprochen (Kap. 2.3.1) und insbesondere die spéter
in der Arbeit wesentliche Funktionsweise eines Transistors mit dotierten Kontakten vor-
gestellt. Auch auf typische Geometrien der Gate-Elektrode wird eingegangen Kap. 2.3.2).
AbschlieBend werden die spiter verwendete Kenngréen zur Charakterisierung von CNT-
FETs vorgestellt (Kap. 2.3.2) und in diesem Zusammenhang der Einfluss der Temperatur auf
diese Groflen besprochen.

2.3.1. Moglichkeiten der Kontaktierung
Transistor mit dotierten Kontakten

In Analogie zu MOSFETs kann ein CNTFET durch Dotierung der Kontakte hergestellt
werden. Dotierung bezeichnet die Vermehrung oder Verminderung von Elektronen in einem
Halbleiter durch Fremdatome. Im Falle der Vermehrung besetzen zusétzliche Elektronen
die leeren Zustinde des Valenzbandes, was zu einem Anstieg der Fermienergie fiithrt und
man spricht von n-Dotierung. Werden Elektronen aus dem System entfernt, so entstehen
Locher und die Fermienergie sinkt, was als p-Dotierung bezeichnet wird. Zusétzlich entstehen
durch die Fremdatome neue Zustinde, was die elektronische Struktur beeinflusst. In der
vorliegenden Arbeit ist dies aufgrund der verwendeten Art der Dotierung nicht relevant, da
bei dieser ausschlielich die Fermienergie verschoben wird. Diese Verschiebung ist dabei
auch bei Untersuchungen mit Dotierungsatomen [27-29] der vorherrschende Effekt, weshalb
die Ndherung dieser Arbeit giiltig ist.

Die Realisierung der Dotierung kann dabei dhnlich wie im Falle von siliziumbasierten
Transistoren, auch bei CNTs durch Substitution einzelner Atome erreicht werden. Dies
wurde in zahlreichen theoretischen Arbeiten untersucht [27-29] und auch experimentell
gelang es, einzelne Kohlenstoff-Atome zu ersetzen [30]. Fiir die Herstellung von Transistoren,
insbesondere fiir die industrielle Produktion, ist jedoch eine Dotierung von CNTs durch
Substitution aufgrund der eindimensionalen Struktur des CNTs nicht praktikabel. Hierzu
miisste man gezielt in bestimmten Bereichen des CNTs die Kohlenstoff-Atome ersetzen, was

11



2. FELDEFFEKTTRANSISTOREN AUF BAsis VON KOHLENSTOFFNANOROHRCHEN
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Abb. 2.5.:

Bandkanten fiir unterschiedliche Gate-Source-
Spannungen V,, (a), Schema zur Visualisie-
rung der im Text vorgestellten Stromkompo-
nenten (b) und Transfercharakteristik eines
idealisierten CNTFETSs (c). Die Zahlen mar-
kieren die V, zu denen die Bandkanten in a
zugeordnet werden konnen. Der Subthreshold-
Swing Sy, ist eingezeichnet.
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infolge der stabilen CNT-Struktur schwierig ist. Auch fiihrt eine Stérung der CNT-Struktur
zu einer Senkung der Leitfahigkeit [19]. Besser geeignet ist daher eine Dotierung mittels
Funktionalisierung, bei welcher einzelne Atome auf die CNT-Oberflache gebracht werden.
Eine experimentelle Realisierung wurde zum Beispiel von A. JAVEY ET AL. [31] demonstriert.
Dabei wurde das CNT mit Palladium kontaktiert, jedoch die Bereiche zwischen Kontakten
und Gate in einem anschlieBenden Prozessschritt mit Kalium-Atomen dotiert.

Die nun folgenden Ausfithrungen betrachten einen CNTFET mit n-dotierten Kontakten,
welcher auch im spiteren Teil der Arbeit untersucht wird. Ein solcher Transistor dhnelt einem
MOSFET hinsichtlich der Funktionsweise stark, wo die Gate-Elektrode das Potential im
Kanal beeinflusst. In Abb. 2.5a ist die Valenz- und Leitungsbandkante fiir einen solchen
Transistor schematisch dargestellt. Eine positive (negative) Gate-Source-Spannung verschiebt
im Kanal die Bandkanten zu niedrigeren (hoheren) Energien. Da das Potential der Kontakte
fest ist, resultiert fiir entsprechende Gate-Source-Spannungen im Kanal eine Barriere. Durch
Modulation der Gate-Source-Spannung kann die Hohe der Barriere und bei angelegter Drain-
Source-Spannung kann dariiber der Drain-Source-Strom gesteuert werden.

Der Drain-Source-Strom setzt sich aus drei Anteilen zusammen, welche in Abb. 2.5b
angedeutet sind. Elektronen, die sich aufgrund thermischer Anregung oberhalb der im Kanal
befindlichen Barriere befinden, fithren zu thermisch angeregtem Strom I .,,. Da Elektronen
der Fermi-Statistik gehorchen, nimmt /..., exponentiell mit dem Abstand zur Fermienergie
Ep ab. AuBerdem konnen Elektronen die Barriere durchtunneln, woraus ein Tunnelstrom I,
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folgt. Dieser Anteil ist vergleichsweise klein und nur fiir kurze Transistoren (wenige Nano-
meter) wesentlich. Eine dritte Komponente ist der sogenannte Band-zu-Band-Tunnelstrom.
Dieser tritt ein, sobald die Valenzbandkante durch den Einfluss des Gates zur Fermienergie
verschoben ist. Elektronen aus der Leitungsbandkante des Source-Kontakts konnen in die
Valenzbandkante tunneln und durch erneutes Tunneln den Drain-Kontakt erreichen.

Die Transfercharakteristik ergibt sich durch Auftragen des Drain-Source-Stroms als Funkti-
on der Gate-Source-Spannung und ist von zentraler Rolle bei der Einschétzung des Schaltver-
haltens von Transistoren. In Abb. 2.5c ist eine idealisierte Transfercharakteristik in logarithmi-
scher Skala dargestellt, zu welcher die Bandkanten in Abb. 2.5b zugeordnet werden kdnnen
(markiert mit Zahlen 1 bis 4). Ist die Barriere im Kanal klein, so fliet ein wesentlicher Strom
und der Transistor befindet sich im An-Zustand (Zustand 4 in Abb. 2.5). Durch Anlegen einer
negativen Gate-Source-Spannung verschieben sich die Bandkanten zu hoheren Energien und
der thermisch angeregte Strom nimmt ab (Zustand 2 und 3 in Abb. 2.5). Der Bereich, wo
der Transistor schaltet, wird als Sperrbereich oder Subthreshold-Regime bezeichnet. Hier
zeigt die Transfercharakteristik in logarithmischer Darstellung ein lineares Verhalten (Abb.
2.5¢). Sobald sich die Leitungsbandkante weit genug von der Fermienergie entfernt befindet,
ist der Anteil des thermisch angeregten Stroms klein und der Drain-Source-Strom wird
durch Tunnelstrome beeinflusst, die das Ausschalten des Transistors limitieren. Infolge des
Band-zu-Band-Tunnelstroms kann es dabei zu einem erneuten Anstieg des Drain-Source-
Stroms kommen, falls die Valenzbandkante sich aufgrund der durch das Gate verursachten
Verschiebung im Bereich der Fermienergie befindet. Dadurch kann ein leicht ambipolares
Verhalten des Transistors beobachtet werden (Zustand 1 in Abb. 2.5).

Transistor mit Schottky-Barrieren

CNTFETs mit Metallkontakten werden wegen ihrer technologischen Relevanz intensiv
untersucht [21, 22]. Wesentliche Aspekte werden nun vorgestellt, da das spéter verwendete
Modell zur NDS urspriinglich fiir einen Transistor mit Metallkontakten entwickelt wurde.
An der Grenzfliche zwischen Halbleitern und Metallen kénnen Schottky-Barrieren auf-
treten. Diese resultieren daraus, dass aufgrund eines Unterschieds zwischen Austrittsarbeit
des Metalls W, und der Elektronenaffinitit des CNTs ¥ Elektronen vom CNT in den
Metallkontakt flieBen (es wird der Fall W, ., > ¥, betrachtet). Nahe des Kontakts entsteht
eine Verarmungsregion und damit eine Schottky-Barriere. Die Hohe dieser Schottky-Barriere
ist &g, und ergibt sich im Rahmen des Schottky-Mott-Modells als [32]:
¢Sb = Wmet -¥

cnt

(2.10)

Dieses Modell hat sich jedoch in der Praxis als unzureichend bei der Vorhersage von @g,
ergeben. Effekte wie das sogenannte Fermi-Level Pinning werden beispielsweise nicht
beriicksichtigt [32]. In dieser Arbeit wird @, spéter im Rahmen des NDS-Modells als freier
Parameter zur Modellierung der Kontakte verwendet.
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Im Gegensatz zu den oben diskutierten CNTFETs mit dotierten Kontakten, konnen CNT-
FETs mit Schottky-Barrieren ein stark ambipolares Verhalten zeigen, wie beispielsweise
bei Titan-Kontakten beobachtet wurde [33]. Bei Verwendung von Palladium-Kontakten sind
hingegen sehr kleine Schottky-Barrieren vorhanden und die Kontakte verhalten sich wie
Ohmsche Kontakte [34, 35]!. Bei atomistischen Simulationen ist die Untersuchung von
Metallkontakten aufgrund der groBBen Anzahl der benétigten Atome sehr rechenintensiv,
weshalb fiir den in dieser Arbeit angestrebten Methodenvergleich dotierte halbleitende CNTs
zur Kontaktierung verwendet werden.

(a) Transistor mit planarem Gate. (b) Transistor mit zylindrischem Gate.

Abb. 2.6.: CNTFETSs mit unterschiedlicher Gate-Geometrie. Effektiv dotierte Kontakte, wie
sie auch im spiteren Teil der Arbeit verwendet werden, sind gelb hervorgehoben.
Das Dielektrikum ist hellgrau dargestellt, das Gate rot.

2.3.2. Geometrie des Gates

Planare Gate-Strukturen werden am haufigsten verwendet, da sie experimentell vergleichs-
weise leicht umzusetzen sind. Abb. 2.6a zeigt ein Beispiel einer solchen Geometrie. Nachteile
bestehen hier in der relativ geringen Kontrolle des Kanals und langreichweitigen Streufeldern.

Fiir eindimensionale Strukturen, wie zum Beispiel CNTs oder Halbleiternanodrihte, stellen
zylindrische Gate-Strukturen eine vielversprechende Alternative dar (siche Abb. 2.6b). Diese
ermdglichen eine bessere elektrostatische Kontrolle des Kanals. Hinzu kommt, dass duf3ere
Einfliisse (zum Beispiel aufgrund anderer Transistoren) abgeschirmt werden und so eine
kompaktere Integration der Transistoren ermoglicht wird [14]. Letztlich sind zylindrische
Gate-Strukturen auch bei theoretischen Untersuchungen giinstig. Aufgrund geringerer Streu-
felder wird die Verwendung eines kleineren Simulationsraums ermoglicht. Hinzu kommt,

! Wie in Ref. [36-38] gezeigt, sind fiir Ohmsche Kontakte auch CNTs mit groBen Radien notwendig. Diese
haben entsprechend Gl. (2.9) eine kleinere Bandliicke. Der Abstand zwischen Leitungsbandkante des CNTs
und Fermienergie des Metalls ist kleiner und somit auch die Hohe der Schottky-Barriere.
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dass der Berechnungsaufwand unter Ausnutzung der Zylindersymmetrie reduziert werden
kann (in Kap. 3.4.3 wird dieser Umstand ausgenutzt). Voraussetzung ist jedoch eine kontinu-
ierliche Beschreibung des CNTs, da die Beriicksichtigung der exakten Atompositionen die
Symmetrie zerstort. Ungeachtet der praktischen Schwierigkeiten konnten zylindrische Gates
erfolgreich hergestellt werden [14]. In dieser Arbeit wird ein solcher CNTFET untersucht.

2.3.3. KenngroBen zur Transistor-Charakterisierung

Um unterschiedliche Transistoren quantitativ vergleichen zu konnen, haben sich zahlreiche
KenngroBen etabliert. Die wichtigsten GroBen, die auch spiter in der Arbeit relevant sind,
werden im Folgenden vorgestellt.

Schwellspannung

Als Schwellspannung Vy, wird diejenige Gate-Source-Spannung bezeichnet, ab welcher ein
signifikanter Strom flieBt. Fiir die Bestimmung von V;, aus der Transfercharakteristik hat sich
keine Methode durchgesetzt und so wurden bisher zahlreiche Ansétze vorgeschlagen [39]. In
Ubereinstimmung mit aktuellen Arbeiten anderer Gruppen [14, 40] zu CNTFETSs wird im
Rahmen der Arbeit die Extrapolationsmethode verwendet. Dabei wird an der Transfercharak-
teristik in linearer Darstellung eine Tangente im Bereich des hochsten Anstiegs angelegt und
deren Nullstelle bestimmt. Diese ergibt V;;,. Die Tangente und die daraus folgende Schwell-
spannung ist am Beispiel der Ergebnisse dieser Arbeit sind in Abb. 5.6 und 5.2 eingezeichnet.
Hinsichtlich der Temperaturabhingig von Vj;, bei CNTFETs zeigt sich ein leichter Riickgang
der Schwellspannung mit steigender Temperatur [41, 42]. Dies ist in Ubereinstimmung zum
Verhalten von MOSFETs [43].

Subthreshold-Anstieg und Subthreshold-Swing

Die logarithmisch aufgetragene Transfercharakteristik im Sperrbereich kann durch eine
Gerade mit dem Anstieg m,;,, dem sogenannten Subthreshold-Anstieg, beschrieben werden
(eingezeichnet in Abb. 2.5¢). Uber das Inverse des Anstiegs ist der Subthreshold-Swing Sy,
definiert, welcher in der Technologie zur Einschitzung des Schaltverhaltens von Transistoren
gebriuchlich ist:

. av.
: g . 2.11)

S o=ml= &
=" = Glog(1,/A)

S, wird meist in Einheiten von mV/dec angegeben (,,dec bezeichnet eine Dekade). An-
schaulich ist Sy, die Spannung, um die V,, variiert werden muss, damit sich /;; um eine
GroBenordnung dndert. Vernachlidssigt man Tunnelstrome, so entspricht /;, dem thermisch
angeregten Strom oberhalb der Barriere und kann durch den Strom in einer p-n-Diode
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ausgedriickt werden [43]:

eVgs ]

Iy = Alexp -1 mit A>1 . (2.12)
kB el

Dabei ist kg die Boltzmann-Konstante, e die Elementarladung und 7}, die Elektronentempe-

ratur. Die Konstante A gibt an, wie effektiv das Gate den Kanal kontrolliert und dadurch die

Bandkanten verschiebt. Einsetzen in GI. (2.11) ergibt

kgT,
Sy = In(10) Z eel

Fiir ein ideales Gate (A = 1) folgt bei Raumtemperatur (7,; = 300K) daraus Sg"
59.53 mV/dec. Dies stellt ein fundamentales Limit von Sy, fiir klassische MOSFETs bei
Raumtemperatur dar?. Bei T, = 300K werden auch die Untersuchungen dieser Arbeit
durchgefiihrt. Aus GI. (2.13) folgt, dass kleinere Werte fiir S, erreicht werden konnen
und so ein schnelleres Schalten des Transistors moglich ist. Bei hoheren Temperaturen
verschlechtert sich Sy, und damit die Schaltgeschwindigkeit des Transistors entsprechend.
Diese Uberlegungen stimmen mit den Aussagen aufwindigere Simulationen iiberein [41, 42].

(2.13)

Q

An- und Aus-Strom sowie das An/Aus-Verhiltnis

Bei der Bestimmung des An-Stroms [, und Aus-Stroms / g existiert in der Literatur eine
gewisse Willkiir. So ist es durchaus verbreitet, die Stromstérken fiir fest definierte Spannungen
zu bestimmen [40]. Die Transfercharakteristiken, die sich spiter ergeben, weisen jedoch
Schwankungen im An- als auch im Aus-Bereich (vergleiche Abb. 5.2 und 5.6) auf. Um
diese Schwankungen zu neutralisieren, werden im Rahmen dieser Arbeit die Mittelwerte
iiber gewisse Spannungsbereiche gebildet Fiir den An-Strom wird iiber die Strome im
Intervall von VgS = (0V,0.5V) gemittelt, fiir den Aus-Strom iiber die Stréme im Intervall
Vgs = (-0.5V,-1.0V). Aus An- und Aus-Strom kann das An/Aus-Verhdltnis berechnet
werden:

ON

5o (2.14)
li§

Hier ist ein hoher Wert gewlinscht, da in diesem Fall das Transistorsignal im Verhiltnis zum
Leckstrom deutlich ist. Sehr gute experimentelle Werte fiir CNTFETs mit Kanalldngen von 10
bis 20 nm liegen hier im Bereich von 10* bis 10° [13, 14]. Die Temperaturabhingigkeit von
I, und I & wurde in Ref. [41, 42] intensiv untersucht. / g zeigte bei diesen Untersuchungen
eine weitaus hohere Abhingigkeit von der Temperatur als [, da bei [, durch die gro3ere
thermische Anregung mehr Elektronen fiir den Ladungstransport oberhalb der Barriere zur
Verfiigung stehen und dies den kleinen Aus-Strom wesentlich beeinflusst. Als Resultat wird
das An/Aus-Verhiltnis mit steigender Temperatur kleiner und die Leistung des Transistors
verschlechtert sich.

Ron/off =

o~

2Transistoren mit einem niedrigeren Subthreshold-Swing kénnen zum Beispiel unter Ausnutzung von Schottky-
Barrieren [44] oder des Band-zu-Band-Tunneleffekts [45] produziert werden
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3. Simulationsmethoden

Fiir Simulationen existieren zahlreiche Anwendungsszenarien im Zusammenhang mit CNT-
FETs. Zum einen sind sie unerldsslich bei der Einschdtzung neuer Technologien. Ziel hierbei
ist, die neue Technologie hinsichtlich ihres Leistungspotentials zu untersuchen, aber auch
Fragen nach Zuverlassigkeit, Lebensdauer und anfallenden Kosten zu beantworten. Auch die
Optimierung von Transistoren ist ein wichtiges Anwendungsfeld fiir Simulationen, wobei
hier die optimale Kombination zahlreicher moglicher Parameter des Transistors zu finden ist.
Die Ergebnisse konnen anschlieend als Ausgangspunkt fiir experimentelle Arbeiten und die
industrielle Fertigung dienen. SchlieBlich ist mittels Simulationen auch ein tieferer Einblick
in die Physik der Transistoren moglich, was fiir das Verstidndnis experimenteller Ergebnisse
essentiell ist. Da aufgrund der zunehmenden Miniaturisierung heutiger Transistoren atoma-
re sowie quantenmechanische Effekte beriicksichtigt werden miissen, ist dies von grofer
Wichtigkeit.

Fiir die theoretische Beschreibung und Simulation von Transistoren existieren verschiedene
Ansitze. In Abhédngigkeit von der Genauigkeit der Methode konnen dabei unterschiedlich
groBBe Systeme untersucht werden. Die Rechnungen koénnen somit auf verschiedenen Skalen
durchgefiihrt werden, wobei die jeweiligen Ansitze durch Extraktion und Ubergabe von
Parametern miteinander verkniipft sind. Fiir dieses Konzept hat sich der Begriff Multiskalen-
modellierung etabliert. Es konnen dabei vier Kategorien formuliert werden, die in Abb. 3.1,
geordnet nach Rechenaufwand und berechenbarer Systemgrofie, dargestellt sind.

Aufgrund der sehr kleinen Abmessungen heutiger und insbesondere zukiinftiger Tran-
sistoren sind Quanteneftekte bei der Beschreibung des Systemverhaltens von zunehmender
Bedeutung. Um diese zu beriicksichtigen, sind atomistische Simulationen unumgénglich!.
Hierbei stellt die elektronische Struktur der einzelnen Atome den Ausgangspunkt der Rech-
nungen dar. Derartige Ansitze basieren meist auf dem NEGF (Kap. 3.3.3) in Kombination
mit Elektronenstrukturrechnungen. In Abhédngigkeit von der verwendeten Methode sind dabei
keine, wie im Falle von ab initio Methoden wie DFT? (Kap. 3.2.1), oder empirische Parameter
notwendig (die EHT ist hier ein Vertreter, siche Kap. 3.2.2). Damit verbunden ist jedoch ein
hoher Rechenaufwand, der diese Methoden meist nur fiir kleine Systeme praktikabel macht.

IEine andere Bezeichnung fiir diese Methoden ist hier Quantentransportsimulation. Da in der Rechnung haupt-
sdchlich die Elektronen der Atome wesentlich sind, ist diese Bezeichnung exakter. Atomistische Simulation
ist im Bereich der Halbleiterphysik weit verbreitet, weshalb dieser Begriff auch in der vorliegenden Arbeit
verwendet wird.

2 Allerdings ist dies streng genommen nicht richtig, da das exakte Austausch- und Korrelationsfunktional
unbekannt ist und die Wahl eines der vielen verfiigbaren Funktionale in der Praxis prinzipiell ein freier
ganzzahliger Parameter bei DFT-Rechnungen ist.

17



3. SIMULATIONSMETHODEN
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Abb. 3.1.: Im Text vorgestellte Ansétze zur Modellierung von CNTFETS, wobei die Ach-
sen der groben Orientierung dienen. Die Kopplung der Methoden erfolgt durch
Extraktion und Ubergabe entsprechender Parameter von kleineren zu groBeren
Skalen.

Eine Alternative zu atomistischen Methoden stellt die NDS dar. Anstelle der exakten Atom-
positionen kommen hier effektive Modelle zur Beschreibung der Systemeigenschaften zum
Einsatz. Dadurch ist eine wesentlich schnellere Berechnung der Systeme moglich. Allerdings
sind externe Parameter notwendig, welche beispielsweise aus atomistischen Rechnungen
oder im Vergleich mit experimentellen Untersuchungen bestimmt werden miissen. So ist
eine Ubereinstimmung zum Experiment schnell erreichbar. Die Entwicklung eines Modells
zur NDS erfordert allerdings umfangreiche Kenntnisse der Physik des zu untersuchenden
Systems, wohingegen atomistische Ansétze in vielen Fillen direkt physikalisch korrekte
Resultate liefern. In Kap. 3.4 wird ein moglicher Ansatz der NDS, welcher in dieser Arbeit
verwendete wird, vorgestellt.

Ein weitere Ansatz zur Untersuchung von Transistoren sind sogenannte Kompaktmodelle,
die zum Beispiel auf stark vereinfachten physikalischen Uberlegungen basieren kénnen oder
aber rein empirisch sind. Dadurch sind die Rechenzeiten nochmals reduziert, jedoch ist
die Transferierbarkeit der Ergebnisse im Vergleich zur NDS stark eingeschrinkt. Basierend
auf Kompaktmodellen ermoglichen Schaltkreissimulationen schliellich die Beschreibung
ganzer Schaltkreise mit vielen Transistoren. Einen Uberblick iiber ausgew:hlte Methoden
der jeweiligen Methodenkategorie gibt Tab. 3.1.

In diesem Kapitel werden die Grundlagen der in der Arbeit verwendeten Methoden vor-
gestellt. Anfangs werden wichtige physikalische Begriffe eingefiihrt und erklart (Kap. 3.1).
Darauf aufbauend wird auf zwei Methoden der atomistischen Elektronenstrukturrechnung,
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Tab. 3.1.: Uberblick einiger Methoden zur Transistor- und Schaltkreisuntersuchung.

Modellkategorie Theoretische Ausgewiihlte
Grundlagen Implementationen
Atomistische NEGF in Kombination mit Atomistix ToolKit (ATK)
Simulation DFT, EHT oder TBM [46—49];
TranSIESTA [50]°
NEMO und OMEN [51]
Gleichgewichtsansatz GOLLUM [52]°
Numerische Schrodinger-Gleichung M. CLAUS ET AL. [53-56]%

Bauelementesimulation

in effektiver-Massen-
Néherung

Monte-Carlo Ansatz
(Losung der Boltzmann-
Transportgleichung)

Drift-Diffusions-Modell

Einhiillende-Funktionen-

NEMO und OMEN [51]

S. MortHEs [57],
Sentaurus TCAD [58]

TiberCAD [59],
Sentaurus TCAD [58]

TiberCAD [59]

Approximation
Kompaktmodellierung Physikalische Formeln Stanford-Modell [60, 61],
BSIM [62]
Empirische Fitprozedur TAKEUCHI ET AL. [63]
Neuronales Netzwerk MOHSEN ET AL. [64]
Schaltkreissimulation Systembeschreibende SPICE [65] mit zahlreichen

Differentialgleichungen

Nachfolgern und Weiterent-
wicklungen

* Wird im Rahmen der vorliegenden Arbeit verwendet.

® Ein Gate kann mit der aktuellen Version von TranSIESTA nicht beriicksichtigt werden.

¢ Nichtgleichgewichtseffekte konnen durch geschickte Manipulation der Hamilton-Matrix
in die Rechnungen mit einbezogen werden.
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DFT und EHT (Kap. 3.2) eingegangen, die fiir die spiteren NEGF-Rechnungen bendtigt wer-
den. Der NEGF wird darauf aufbauen zusammen mit dem LBF und allgemeinen Grundlagen
zum elektronischen Transport in Kap. 3.3 besprochen. Eine alternative Herangehensweise zu
atomistischen Methoden ist die NDS, wofiir die in der Arbeit verwendete Implementierung
am Ende dieses Kapitels vorgestellt wird (Kap. 3.4).

3.1. Grundlegende Begriffe

3.1.1. Schrodinger-Gleichung, Wellen- und Basisfunktion

Von zentraler Bedeutung fiir das Verstidndnis zahlreicher physikalischer Phdnomene ist
die von E. ScHRODINGER im Jahre 1926 [66] postulierte Schrodinger-Gleichung. Fiir den
zeitunabhéngigen Fall lautet sie

Hy(r) = Ey(r) . 3.1)

H ist der Hamilton-Operator des betrachteten Systems, i (r) ist die ortsabhiingige Wellen-
funktion, deren Betragsquadrat die Aufenthaltswahrscheinlichkeit der Elektronen angibt und
E ist die Energie des Elektronensystems. Ziel ist nun, ¥(r) zu bestimmen und daraus im
Anschluss die Eigenschaften des Systems zu berechnen. Da analytische Losungen fiir for-
schungsrelevante Systeme nicht moglich sind, werden numerische Ansétze benotigt. Durch
Wabhl einer geeigneten Basis ¢(r) folgt

p(r) = > v () (3.2)

so dass sich Gl. (3.1) als Matrizengleichung
ESy = Hy (3.3)

schreiben lédsst. Es handelt sich dabei um ein verallgemeinertes Eigenwertproblem fiir Ener-
gien E und den Eigenvektoren y mit Komponenten ;. S nennt man Uberlappmatrix und H
Hamilton-Matrix mit den Eintrigen

Sij = f drg,(r)¢,(r) und H;; = f drg,(r)He;(r) . (3.4)

Durch geschickte Wahl der Basisfunktionen kann man diinn besetzten Matrizen, Matrizen
kleiner Dimension oder leicht auswertbare Integrale erreichen und dennoch physikalisch
sinnvolle Ergebnisse erzielen.

Beispiele fiir Basisfunktionen sind Ebene Wellen ¢ = exp (ikr), mit Wellenvektor k und
atomzentrierte Basisfunktionen mit ¢,,;,,,(r) = R,; (r) Y}, (r). Y}, (r) sind die Kugelflichen-
funktionen und R,,; (r) geeignet gewihlte radiale Funktionen [67]. In der Arbeit werden

20



3.1. GRUNDLEGENDE BEGRIFFE

atomzentrierte Basisfunktionen verwendet, was eine Unterteilung des Systems in Teilsysteme
ermoglicht (bei Verwendung von ebenen Wellen, die den ganzen Simulationsraum fiillen,
ist dies nicht ohne Approximationen moéglich). Fiir den NEGF in Kap. 3.3.3 koénnen so
beispielsweise Wechselwirkungen der beiden Kontakte miteinander vernachlédssigt werden.
Die Matrizen sind bei Verwendung von atomzentrierten Basen au3erdem diinner besetzt, was
zum Beispiel bei der Berechnung der Green-Funktionen die Invertierung erleichtert.

3.1.2. Elektronendichte

Die Elektronendichte beschreibt die Verteilung der Elektronen im Raum und ergibt sich aus
Integration iiber das Betragsquadrat der Wellenfunktion

n(r) = Nfdr2 fdr3 .. fdrN Y(r,r,,... ,rN)z//*(r,rz,. LaIy) (3.5)
Mit den zuvor eingefiihrten Basisfunktionen ¢; (r) lisst sie sich aulerdem als
n(r) = )" f (E) ¢;(x)¢; (r) (3.6)

-1

E - EF)
+1

kBTel
schreiben. f (E) ist die Fermi-Verteilung, welche die Energieverteilung der Elektronen angibt

und beachtet werden muss, da Zustinde bei endlichen Temperaturen teilweise gefiillt sein
konnen.

(3.7)

mit f(E) = [exp(

3.1.3. Zustandsdichte

Die lokale Zustandsdichte D, gibt die Zustinde in Abhingigkeit der Energie und des Ortes
an:

Digea(E¥) = " 6(E = E)yr, (1) () (3.8)
i
mit der Delta-Distribution ¢. Daraus folgt die Zustandsdichte

D(E) = f drD,, . (E.x) . (3.9)

Die projizierte Zustandsdichte D,,; erhdlt man, wenn man in Gl. (3.8) statt iiber alle, nur
iiber ausgewihlte Zustinde 2 summiert und dann in Analogie zur Berechnung von D iiber
den Raum integriert:

Dproj (E,Q) = ferl,ocal(E’Q7r) (3.10)
mit  Dioey(E, 2.1) = ) 4,00 (NS(E~E,) . (G.11)
i€Q
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3. SIMULATIONSMETHODEN

D, ist niitzlich, um in einem heterogenen System nur die Zustdnde einer bestimmten
Atomsorte zu bekommen. Auch kann die Wahl der Zustédnde auf ein rdumlich begrenztes
Teilsystem beschrinkt werden, um so eine ortsaufgeloste Zustandsdichte zu erhalten. In Kap.
5.2 wird die projizierte Zustandsdichte verwendet, um die Verteilung der Zustinde entlang
des Transistors zu berechnen.

3.2. Atomistische Elektronenstrukturrechnung

3.2.1. Dichtefunktionaltheorie

Eine der am weitesten verbreiteten Theorien zur Elektronenstrukturrechnung ist die DFT.
Diese wird im Folgenden vorgestellt, wobei sich die Ausfithrungen an Ref. [68] und Ref. [21]
orientieren.

Fiir ein Elektronensystem mit N,

.1ec Elektronen ist die Wellenfunktion ¥ (ry,ry,. ...ty )

elec
eine Funktion von 3N,,.. Koordinaten (der Spin wird im Folgenden aus Griinden der Uber-
sichtlichkeit vernachlissigt), was fiir groBBere Systeme numerisch nicht handhabbar ist. Die
Kernidee der DFT ist, anstelle der Wellenfunktion die Elektronendichte n(r) zu betrachten,
da diese nur von drei Koordinaten abhéngt.

P. HonenBerG und W. Konn [69] zeigten, dass fiir den Grundzustand die Elektronendichte
ny(r) dquivalent zur Wellenfunktion i/ (r|,r,,...,xy ) ist und somit ny(r) alle Informa-
tionen iiber das zu betrachtende System beinhaltet. Somit ldsst sich yy(ry,rs,....xy )
prinzipiell auch aus n(r) berechnen und als eindeutiges Funktional ¢y[n,] schreiben3. Dies
gilt auch fiir die Energie des Grundzustands Ey[n,]. Da

Eylngl < E[n] (3.12)

miisste man, um n,(r) zu finden, eine Minimierung von n(r) hinsichtlich E[n] durchfiihren
und konnte im Anschluss die Eigenschaften des Systems bestimmen.

In der Praxis ist diese Vorgehensweise allerdings nicht effizient, weshalb alternative Ver-
fahren entwickelt wurden. Von ATK wird der Ansatz von W. Koun und L. J. Suam [70]
verwendet. Dabei wird das Vielteilchenproblem durch ein System von Gleichungen ersetzt,
welche jeweils nur ein Einelektronensystem beschreiben. Die Beschreibung der Elektron-
Elektron-Wechselwirkung erfolgt durch ein effektives Potential

V(1) = Vy(r) + Vo (r) + Vo (1) . (3.13)

Hierbei ist Vj; das Hartree-Potential und ergibt sich aus der Poisson-Gleichung VZVH(r) =

—en(r)/e, wobei e die Permittivitit ist. Austausch- und Korrelationsterme stecken in Vies

3Die Ortsabhiingigkeit wird bei Funktionalen im Folgenden aus Griinden der Ubersichtlichkeit nicht explizit
notiert.
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3.2. ATOMISTISCHE ELEKTRONENSTRUKTURRECHNUNG

welches mit dem Austausch- und Korrelationsfunktional iiber V, .(r) = 6E, [n]/dn(r) zu-
sammenhiingt und V,,,(r) ist ein externes Potential. Aus der Schrddinger-Gleichung

v,
(_W +V (1')) ¢;(r) = E;¢;(r) (3.14)

lassen sich nun Orbitale berechnen, die eine neue Elektronendichte ergeben:

) =n'(r) =Y fE; - By )¢, (x) . (3.15)

Diese wird genutzt, um ein neues effektives Potential zu berechnen. Die Gleichungen (3.13),
(3.14) und (3.15) miissen nun selbstkonsistent gelost werden, wobei fiir die Elektronendichte
zu Beginn eine geeignet gewihlte Anfangsvermutung benutzt wird.

Die DFT ist mit Ausnahme des Austausch- und Korrelationsfunktionals prinzipiell exakt.
Fiir dieses ist die exakte Form unbekannt, weshalb unterschiedliche Niaherungen entwickelt
wurden. In der Arbeit wird die Gradientenniherung (Generalized Gradient Approximation,
GGA) von J. P. PerpEw, K. BUrRkE und M. ErRNzERHOF [71] und in Anh. A zu Vergleichszwe-
cken die lokale Dichtendherung (engl. Local Density Approximation, LDA) von J. P. PERDEW
und A. ZunGer [72] verwendet. Diese sagen jedoch oft zu kleine Bandliicken voraus [68],
was in Anh. A anhand des in der Arbeit verwendeten (7,0)-CNTs nochmal angesprochen
wird.

3.2.2. Erweiterte Hiickelmethode

Fiir Transistorsimulationen mit bis zu einigen tausend Atomen ist die Verwendung von DFT
aufgrund begrenzter Rechenressourcen nicht praktikabel. Semiempirische Methoden stellen
geeignete Alternativen dar. Im Rahmen der Arbeit kommt die EHT [49, 73-75] zum Einsatz,
die anhand der angegebenen Referenzen nun vorgestellt wird.

Die EHT #hnelt der TBM und basiert auf einem Schema zur Erzeugung von Hamiltonma-
trix H und Uberlappmatrix S. Orbitale mit der Hauptquantenzahl 7, der Drehimpulsquanten-
zahl [ und der Magnetquantenzahl m werden hierfiir als

formuliert. Die radialen Funktionen werden als Superposition von N, Slater-Orbitalen
beschrieben*:

n
(nl) n+1/2

i 2 [
)

mit den Wichtungsparametern C, und den Slater-Koeffizienten n( nh),

(nl)

Ry (r) = exp(=nx | (3.17)

“In der Praxis wird meist N

o = 2 gewihlt, so auch in der vorliegenden Arbeit.
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Um die nachfolgenden Ausfithrungen zu erleichtern, werden ab jetzt n, [ und m zu einem
einzigen Index (i oder j) zusammengefasst. Somit bezeichnet r; und r; den Ort des i-ten
beziehungsweise j-ten Orbitals. Die Eintrige der Uberlappmatrix S ergeben sich im Rahmen
der EHT als

0: fallsr; =r;
§. =1 ol (3.18)

fdr,¢i(r, - l'i)¢j~(l‘, - l'j) fallsr; # r;

Die FEintrdge der Hamilton-Matrix H sind

E° 4 LHD fallsi = j |
Hy={ " T mit Hy' = 2 [Va(e) + V] . (3.19)
HY'S + SHETS, fallsi #

H\fvij ) dient der Wichtung, fiir welche in der Arbeit der Ansatz von M. WoLFsBERG und L.
Hewmuorz [76] mit Hy” = $(B; + B)(ES" + EX™)S,; verwendet wird. Dabei sind E°" und
B; Wichtungsparameter. Hy; ist eine Erweiterung der eigentlichen EHT-Theorie durch K.
STOKBRO ET AL. [49], implementiert in ATK, zur Beriicksichtigung des induzierten Anteils des
Hartree-Potentials im Rahmen der selbstkonsistenten Losung (dadurch kann beispielsweise
der Einfluss einer Gate-Elektrode untersucht werden). Fiir die Arbeit werden Parameter von
A. ZIENERT ET AL. [75] verwendet, welche in Anh. B.2 zu finden sind. Diese wurden durch Fit
an der mit DFT berechneten Bandstruktur eines metallischen (6,6)-CNTs bestimmt.

3.3. Quantentransport

Die Untersuchung elektronischen Transports (das heiflit die gerichtete Bewegung elektrischer
Ladungen) ist ein wesentlicher Bestandteil der modernen Physik und unerlidsslich fiir die
Beschreibung von elektronischen Bauteilen wie beispielsweise Transistoren. Elektronischer
Transport ist somit auch fiir die vorliegende Arbeit von zentraler Bedeutung, weswegen er im
folgenden Kapitel im Mittelpunkt steht. Nach einer allgemeinen Einfiihrung (Kap. 3.3.1) wird
auf zwei fiir die Arbeit wesentliche Formalismen, den LBF (Kap. 3.3.2) sowie den NEGF
(Kap. 3.3.2), eingegangen. Weiterfithrende Informationen hierzu konnen zum Beispiel in Ref.
[67] und [21] gefunden werden, welche den nachfolgenden Ausfithrungen als Grundlage
dienen.

3.3.1. Streumechanismen und Transportregime

Elektronen, die sich durch ein Material bewegen, konnen auf unterschiedlicher Weise ge-
streut werden, was zu stark unterschiedlichem Verhalten des elektrischen Widerstandes R in
Abhingigkeit der Systemlédnge L fiihrt.
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Wird ein Elektron gestreut, ohne seine Energie zu dndern, so spricht man von elastischer
Streuung. Die Entfernung, die ein Elektron im Mittel zuriicklegt, bevor es elastisch gestreut
wird, nennt man mittlere freie Wegliinge 1. Inelastische Streuungen gehen mit einer Ande-
rung der Phase des Elektrons einher, welches daher nicht mehr mit einem anderen Elektron
interferieren kann, das vor dem Streuprozess die gleiche Phase besal3. Deshalb spricht man
zum Beispiel bei Wechselwirkungen von Elektronen mit anderen Elektronen oder Phononen
von inkohdrenter Streuung. Ein Elektron bewegt sich im Mittel um die Kohdrenzlinge A
bevor es zu einem inkohdrenten Streuprozess kommt.

coh>

Fiir ein System, in welchem inkohérente Streuung eine wesentliche Rolle spielt, ist also
L > A, > A4. R ist in diesem Fall proportional zu L — es gilt das Ohmsche Gesetz>.
Betrachtet man kiirzere Systeme mit A, > L > A, spielen inkohérente Streuprozesse
kaum eine Rolle. In diesem Fall spricht man vom Regime des diffusiven Transports, wobei R
exponentiell mit L steigt. Ist schlieBlich A, > A, > L, so findet keinerlei Streuung statt
und man spricht von ballistischem Transport. Hier ist R unabhingig von L. Fiir noch kleinere
Systemlédngen, die im Bereich der Fermi-Wellenlénge Ay liegen, ist das Energiespektrum
nicht mehr kontinuierlich, sondern diskret. In diesem Fall sind Quanteneffekte wie resonantes
Tunneln zu beobachten.

Fiir CNTs wurden bei kleinen Spannungen experimentell Werte im um-Bereich fiir 2
bestimmt [9-11]. Die im Rahmen der Arbeit untersuchten Transistoren mit Kanallingen um
10 nm arbeiten somit im ballistischen Regime. Bei experimentellen Untersuchungen wurde
dies fiir derartig kurze CNTs bestitigt [12].

3.3.2. Landauer-Biittiker-Formalismus

Der LBF [77] behandelt elektronischen Transport als ein Streuproblem. Ein Elektron wird die
Streuregion mit der Transmissionswahrscheinlichkeit 7" durchqueren oder mit der Reflexions-
wahrscheinlichkeit R = 1 — T zuriickreflektiert. Da im Allgemeinen mehrere Kanile fiir den
Ladungstransport vorhanden sind, ergibt sich eine Transmissionsmatrix T mit Eintrdgen 7},
die die Transmission vom Eingang des i-ten Kanals zum Ausgang des j-ten Kanals angeben
(siche dazu auch Abb. 3.2). Es gilt T = 3, 3}; T;;. Mit der Fermiverteilung f (E,EF’d /S)
von Gl. (3.7), wobei Ef 4/ die Fermienergien der Kontakte sind, kann der Strom iiber die
Landauer-Biittiker-Formel [77]

Iy (Er o Epg) = % j: ) dET(E) [f (E.Eg,) - f (E.Erg)] (3.20)

[ee)

berechnet werden. Anlegen einer Spannung V,, fiihrt zu einer Differenz der Fermienergien.
Fiir Vg, = 0, also Ep = Ep g4, ldsst sich ein Zusammenhang zwischen Transmission und

SDas gilt solange die Zustéinde nicht lokalisiert sind. Lokalisierung tritt durch Unordnung auf, welche in der
vorliegenden Arbeit nicht niher betrachtet wird.
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1
_— — i-ter Kanal —
] — Abb. 3.2.:
— — Streuregion mit mehreren Transport-
R — — T kanilen. Ein Elektron am i-ten Kanal
" ] j-ter Kanal L 4, wird mit der Wahrscheinlichkeit 7 ;

durch den j-ten Kanal transmittiert und
mit der Wahrscheinlichkeit R;; durch
Streuregion den j-ten Kanal reflektiert.

Leitfahigkeit G finden [67]:

2 (o)
G = 2% dET(E) (-0f (E) /OE) . (3.21)

—00

Fiir T,; = 0 entspricht die Fermi-Verteilung einer Stufenfunktion, deren Ableitung die Delta-
Distribution ist. Dadurch vereinfacht sich das Integral zu 7' (Ey). In diesem Fall ist die
Leitfdhigkeit proportional zur Anzahl der Zustinde bei Eg. Die maximale Leitfahigkeit eines
einzelnen idealen Zustands (das heifit T (Ey) = 1) ist das Leitfihigkeitsquant Gy = G = 2Tez

3.3.3. Nichtgleichgewichts-Green-Funktionen-Formalismus

Der NEGF ermoglicht bei der Untersuchung des elektronischen Transports die Behandlung
zahlreicher Effekte wie die Interaktion von Elektronen mit Phononen oder Photonen als
auch die Beriicksichtigung inkohirenter Streuprozesse. Die Untersuchungen der Arbeit
beschréinken sich jedoch auf das ballistische Regime, so auch die folgenden Diskussionen.

In Abb. 3.3 ist schematisch das Modell fiir Transportsimulationen dargestellt. Es besteht
aus einer Streuregion, welche im Folgenden als Kanal bezeichnet wird (mit dem Index ,,ch*
gekennzeichnet). Diese ist mit zwei Kontakten verbunden, die halbunendlich ausgedehnt sind
und als Elektronenreservoirs dienen. Die Kontakte werden, in Konsistenz zu den spéteren
Untersuchungen, als Source und Drain bezeichnet (mit Indizes ,,s* und ,,d*). Damit die
Ergebnisse der Berechnung nicht durch Artefakte aufgrund der Randbedingungen an den
Kontakt-Grenzflichen beeintrichtigt werden, muss ein Teil der Elektrode zum Zentralbe-
reich hinzugefiigt werden. Gerade bei der Betrachtung von Metallkontakten erhoht dies die
Atomanzahl im Zentralbereich nochmal deutlich.

Im Rahmen einer NEGF-Rechnung werden zu Beginn die Elektroden als isoliertes System
betrachtet und eine Elektronenstrukturrechnung zur Bestimmung der Hamilton-Matrix der

26



3.3. QUANTENTRANSPORT

N R

He,, Gy Hy, Gy, g
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Abb. 3.3.: Aufbau eines Systems im Rahmen einer NEGF-Rechnung, bestehend aus Kanal
und halbunendlich ausgedehnten Kontakten. Fiir die Berechnung wesentliche
GroBen sind eingezeichnet. Die Streuregion enthilt eine Kopie der Elektroden.

Kontakte H, /i durchgefiihrt. Die Léinge einer Elektrodeneinheitszelle muss bei dieser Berech-
nung ausreichend grof sein, so dass Atome nur mit Atomen der nichsten Zelle interagieren
konnen. Hier zeigt sich auch die in Kap. 3.1.1 angesprochene Notwendigkeit lokalisierter
Basisfunktionen, da nur so die Interaktion der Kontakte vernachléssigt werden kann (im
Gegensatz zu ebenen Wellen). Die Einheitszelle im Rahmen einer Elektrodenrechnung muss
auflerdem ausreichend lang sein, so dass Atome nur mit Atomen der nichsten Zelle interagie-
ren konnen. Ist sie zu kurz, so werden langreichweitige Wechselwirkungen vernachléssigt
und der berechnete Wert der Fermienergie wird beeinflusst. Nach Zusammenbringen der Kon-
takte mit dem Kanal wird die Konvergenz der Rechnung erschwert oder gar die Ergebnisse
beeinflusst.

Im Folgenden sollen wesentliche GréBen des NEGF kurz eingefiihrt und der Ablauf einer
Rechnung skizziert werden. Die Anderung der Elektronenstruktur des Kanals infolge der
Kopplung mit den Kontakten wird durch Selbstenergien Ly, beschrieben. Diese ergeben
sich aus den Kopplungsmatrizen A4/, zwischen Kanal und den Kontakten sowie den Green-
Funktionen des jeweiligen Kontakts G ,,. Aufgrund der Selbstenergien kommt es zu einer
Verbreiterung von Zustinden im Zentralbereich. Diese entspricht dem nichthermitischen
Anteil der Selbstenergie und wird als Verbreiterungsmatrix Iy, bezeichnet. Darauf basierend
muss die Green-Funktion des Kanals G, selbstkonsistent bestimmt werden. Hier flieBt iiber
die Poisson-Gleichung das elektrostatische Potential ein. Als Randbedingung wird dabei
an den Kanal-Kontakt-Grenzflichen das elektrostatische Potential aus den Elektrodenrech-
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nungen verwendet. Senkrecht zum Transistor, am Rand der Simulationsbox, werden in der
Arbeit Neumann-Randbedingungen verwendet (die Ableitung des Potentials muss Null sein).
Auch das Gate flie3t iiber die Poisson-Gleichung in die Rechnung ein, indem das Potential
im metallischen Gate-Bereich auf einen festen Wert (das Gate-Potential) gezwungen wird.

Sobald G, gefunden ist, kann die Transmission T (E) berechnet werden. Die Herleitung
von T'(E) wiirde den Rahmen der vorliegenden Arbeit sprengen und kann zum Beispiel in
Ref. [67] oder Ref. [21] gefunden werden. Es gilt

T(E) = p [GukGLL| (3.22)

woraus sich tiber den LBF der Drain-Source-Strom ergibt (Gl. (3.20)).

3.4. Numerische Bauelementesimulation

Die im Rahmen dieser Arbeit verwendete Implementation zur NDS wurde von M. CLaus ET
AL. entwickelt [53-56]. Diese basiert auf der selbstkonsistenten Losung der eindimensionalen
Schrodinger-Gleichung in effektiver-Massen-Nédherung sowie der Poisson-Gleichung und ist
in der Lage, einige der auftretenden Quanteneffekte zu beschreiben (zum Beispiel Tunnelstro-
me). Wie der in den letzten Kapiteln vorgestellte atomistische Ansatz, ist auch das verwendete
Modell der NDS im ballistischen Regime giiltig. Dies ermdglicht einen sinnvollen Vergleich.
In Abb. 3.4 ist der Aufbau des Systems dargestellt, anhand dessen das Modell im Folgenden
vorgestellt wird.

3.4.1. Schrodinger-Gleichung in effektiver-Massen-Niherung

Die Beschreibung des Transports basiert auf der Losung der eindimensionalen Schrodinger-
Gleichung fiir effektive Massen m"6:

2m; 97

1

n 9
(———2 + Vi(z))w,-(z) =Ey;(z) . (3.23)

Der Index i kennzeichnet dabei die Teilbandkante, wobei es sich entweder um eine der
Leitungs- oder Valenzbandkanten handelt’. Fiir das Potential V;(z) gilt

Eéi) —ev(z) fiir Leitungsbédnder
Vi(z) = . (3.24)

Ey) +ev(z) fiir Valenzbinder

Da nur zeitunabhingige Probleme im Rahmen der Arbeit betrachtet werden, beschriinken sich die folgenden
Untersuchungen auf diesen Fall. Zeitabhéngige Untersuchungen sind mit diesem Ansatz aber auch moglich,
siehe Ref. [53, 54].

"Der zusitzliche Index ,.c* oder ,,v* dient im Folgenden der Unterscheidung zwischen Leitungs- oder Valenz-
bandkante.
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Abb. 3.4.: Schema des Modells der Bauelementesimulation, bestehend aus dem Kanal (das
CNT) und zwei Kontakten (Source und Drain). Jeder dieser Kontakte besteht aus
Zuleitung und Elektronenreservoir (diese werden wihrend der Rechnung nicht
mit berechnet und dienen nur der Formulierung der Theorie). Angegeben sind
auflerdem die externen Parameter.

Dabei ist E) der Abstand zwischen Bandkante des i-ten Teilbandes zur Fermienergie Eg
(diese liegt im Rahmen des Modells bei £ = 0) und v(z) ist das elektrostatische Potential.

3.4.2. Beschreibung der Kontakte

Fiir die Beschreibung der Kontakte (diese werden in Konsistenz mit den spéteren Unter-
suchungen als Source und Drain bezeichnet) wird ein Modell verwendet, welches fiir die
Simulation von Transistoren mit Metallkontakten gedacht ist. Es wird angenommen, dass
im Kontaktbereich das CNT vollstindig durch den Metallkontakt ummantelt ist. Da die
korrekte Beschreibung der Physik in diesen Bereichen schwierig ist, erfolgt die Beschreibung
durch effektive Bandkanten. Dabei ist Eid/ ¥ die Kontakt-Valenzbandkante und Ec(d/ Y die
Kontakt-Leitungsbandkante, welche als freie Parameter zur Verfiigung stehen. Im Fall von
Metallkontakten resultiert dabei eine Verkleinerung der Bandliicke des zugrunde liegenden
CNTs aufgrund von Hybridisierung [53]. Bei fritheren Arbeiten des Autors der vorliegenden
Arbeit wurde der Einfluss von Palladium-Adatomen auf ein halbleitendes (8,4)-CNT unter-
sucht [23, 24]. Dabei zeigte sich eine Verkleinerung der Bandliicke in Abhédngig vom Grad
der Besetzung, was die Annahme des NDS-Modells bestitigt. In dieser Arbeit werden die
Bandkanten so eingestellt, dass sie den Bandkanten des dotierten CNTs entsprechen.

Die elektronische Struktur, das heiflt die Lage der Bandkanten, zwischen Kontakt und
Kanal ist im Allgemeinen unterschiedlich, weshalb am Ubergang eine Barriere existieren
kann. Diese ist die Schottky-Barriere @dg, welche, wie in Kap. 2.3.1 diskutiert, bei der
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Untersuchung von Metallkontakten auftritt. Die Schottky-Barriere ist in dem verwendeten
NDS-Modell ein weiterer Fitparameter. In dieser Arbeit wird sie zur Modellierung von
Ohmschen Kontakten so eingestellt, dass die Bandkanten im Kanal und an den Kontakten
einander beriihren.

Zur Beschreibung des ballistischen Transports wird angenommen, dass das CNT mit
Zuleitungen kontaktiert ist, welche wiederum mit Elektronenreservoirs verbunden sind (ver-
gleiche Abb. 3.4). Innerhalb dieser Zuleitungen sind Potential und Fermienergie riumlich
konstant. Die Fermienergien in beiden Zuleitungen unterscheiden sich entsprechend der
angelegten Spannung. Ladungstriger kdnnen nun aus den Kontakten in den Kanal eingespeist
werden, wobei die verfiigbaren Energien in der Injektionsbandbreite = zusammengefasst
sind. Alle dazugehorigen Impulse k£ mit zugehoriger Dispersionsrelation E(k) werden in Q
zusammengefasst, das heil3t

Q=1{k:Ek)ez} . (3.25)

Diese Formulierung wird in Gl. (3.29) zur Berechnung der Ladungstrigerdichte verwendet.
Fiir die Dispersionsrelation E (k) nutzt das verwendete Modell eine parabolische Naherung
mit
n
E(k) = E,y+ —k (3.26)
2m

welche fiir die Beschreibung von CNTFETSs gute Ergebnisse liefert [78].

3.4.3. Losung der Poisson-Gleichung

Die im Rahmen der Arbeit untersuchten Transistoren mit zylindrischem Gate (siehe Kap.
2.3.2) ermoglichen die Anwendung der Poisson-Gleichung in Zylinderkoordinaten:

13( av) 0 ( aV)=— ° (@) +p) . (3.27)

cor \“ar) T 92 \52) T e

Dabei ist € die Permittivitit, n(z) die Elektronendichte und p(z) die Dichte der Locher. Der
Vorfaktor (7ralcm)_1 auf der rechten Seite dient der Skalierung und ist notwendig, da nur ein
Segment des CNTs in die Berechnung der zweidimensionalen Poisson-Gleichung eingeht.

3.4.4. Selbstkonsistente Rechnung

Die Schrodinger Gleichung in effektiver-Massen-Néherung (3.23) und die Poisson-Gleichung
(3.27) miissen nun selbstkonsistent gelost werden, wobei die Elektronendichte n(z) iiber

n(@) = > n(2) (3.28)
4 .
l’l’lit ni (Z) = % Z f(E(k)) '70 (Zcontact)w(zcontact) (329)
keQ
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berechnet wird [53]. Es wird dabei iiber die Leitungsbinder summiert (die Berechnung
der Dichte der Locher p(z) erfolgt analog, wobei iiber die Valenzbinder summiert wird).
¥ (Zeonact) Dedeutet, dass die Wellenfunktion an einer der Grenzen zwischen Kontakt und
Kanal ausgewertet wird, was aufgrund des ballistischen Transports méglich ist. Anschliefend
kann die Transmission des i-ten Teilbands 7; iiber

T;(E) = ————¥ (Zeontac)¥ (Zeontact) (3.30)
mgky(E)
berechnet werden [53]. Hierbei sind k;(E) und k4(E) die Impulse der von Source- bezie-
hungsweise Drain-Kontakt in den Kanal injizierten Ladungstrdger. Der Drain-Source-Strom
Iy ergibt sich aus den Beitridgen des Stroms der einzelnen Teilbénder /4, = 3, Iy ;, wobei
der LBF von Kap. 3.3.2 zur Berechnung der Teilstrome verwendet wird.
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4. Entwicklung des Modellsystems

Das gesamte Modellsystem, welches den Ergebnissen dieser Arbeit zugrunde liegt, ist in
Abb. 4.1 dargestellt. Die einzelnen Bestandteile werden nach dem folgenden Uberblick in
den néchsten Kapiteln detailliert vorgestellt.

Fiir den Kanal wird das halbleitende (7,0)-CNT verwendet, wobei die Kanallidnge L, =
10.2 nm betrégt (siche Kap. 4.1). Die Bandliicke des CNTs wird durch die DFT mit E,,, =
0.5 eV vorhergesagt (néheres dazu in Anh. A).

Es wird ein zylindrisches Gate der Lénge L, = 7.7 nm untersucht. Entsprechend befinden
sich sogenannte Spacer (Bereiche in denen das CNT frei liegt) der Ldnge L,,. = 1.3 nm zwi-
schen Gate und Kontakt. Zwischen CNT und Gate wird Vakuum als Dielektrikum verwendet.
Weitere Details werden in Kap. 4.2 besprochen.

Bei den Kontakten handelt es sich um effektiv dotierte (7,0)-CNTs, was in Kap. 4.3 disku-
tiert wird. Sie sind im Rahmen der NEGF-Rechnung (Kap. 3.3.3) halbunendlich ausgedehnt.
Die Einheitszelle, die fiir die Elektronenstrukturrechnung der Kontakte benotigt wird, ist
L. = 0.85nm lang. Zur Abschirmung langreichweitiger elektrostatischer Effekte werden
die Kontakte mit Hilfselektroden, deren Potential mit den Kontakten stets iibereinstimmt,
ummantelt (siche hierzu ebenfalls Kap. 4.3). Die untersuchte Drain-Source-Spannung ist in
dieser Arbeit ausschlieBlich Vi, = 0.1V.

Der Simulationsraum bei atomistischen Rechnungen ist senkrecht zum Kanal quadratisch
mit Seitenldngen x ., = Y. = 2 nm. Im Rahmen des NDS-Modells ist die Simulationsbox
zylindersymmetrisch und der Abstand von Mitte des CNTs bis zum Rand der Simulationsbox
wird auf 25 nm gesetzt (da hier, im Gegensatz zu ATK, ein adaptives Verfahren bei der Losung
der Poisson-Gleichung verwendet wird, ist das ohne groien Speicheraufwand moglich). Einen
Uberblick iiber die vorgestellten GroBen gibt Tab. 4.1.

4.1. Beschaffenheit des Kanals

In aktuellen experimentellen Untersuchen konnten CNTFETs mit Kanalldngen L, von unter
10 nm erfolgreich hergestellt werden [13]. Auch die Arbeit soll sich auf einen Transistor ver-
gleichbarer Linge konzentrieren. Die Simulationsmethoden der Arbeit sind im ballistischen
Regime giiltig, weshalb bei deutlichen ldngeren Transistoren (im Bereich von circa 100 nm)
auf andere Ansitze zuriickgegriffen werden muss [57]. Auch die verfiigbaren Rechenressour-
cen begrenzen die Anzahl der Atome in der Simulation und damit die Transistorabmessungen.
Neben L, ist hier auch die Wahl des CNTs von Bedeutung. Zwar sind in experimentellen
Untersuchungen CNTs mit grolen Durchmessern von iiber einem Nanometer aufgrund rela-
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Abb. 4.1.: Schematische Struktur des Modellsystems aus unterschiedlichen Blickwinkeln.
Die eingezeichneten GroBen werden im Text erklért.

Tab. 4.1.: Ubersicht der im Text vorgestellten riumlichen Parameter des Modellsystems.

GroBe Wert [nm]* GroBe Wert [nm]
Ly, 10.230 (24) deyy 0.548
L, 7.673 (18) d, 1
Lo = 3 (Len = L) 1.279 (3) toit = % (dg = deny) 0.226°
b
Lelec 0.853 (2) Xeell = Yeell 2

* Werte in Klammern sind die entsprechenden Lingen in Einheitszellen des (7,0)-CNTs.
b Liange der Einheitszelle eines halbunendlich ausgedehnten Kontakts.
¢ Das Dielektrikum ist Vakuum (€4 = 1).
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tiv einfacher Separationsmoglichkeiten in Verwendung [13], dies wiirde jedoch zu langen
Rechenzeiten fiihren.

Aus der Vielzahl an CNTs wurde unter Beriicksichtigung obiger Gesichtspunkte das
(7,0)-CNT ausgewihlt. Es ist halbleitend und besitzt 28 Atome pro Einheitszelle. Fiir die
Untersuchungen in dieser Arbeit wird das durch ATK zur Verfiigung gestellte CNT verwendet,
bei welchem der Abstand benachbarter Kohlenstoffatome a_ . = 1.420 86 nm betrégt. Es wird
keine Geometrieoptimierung durchgefiihrt, wofiir in Anh. A die Griinde diskutiert werden.
Das CNT hat einen Durchmesser von rund 0.548 nm und die Einheitszelle ist 0.426 nm lang.
Es werden 24 Einheitszellen fiir den Kanal verwendet, welcher dadurch eine Linge von
L, =~ 10.2 nm besitzt. Der Kanal besteht aus 672 Kohlenstoff-Atomen. Fiir Untersuchungen
zum Einfluss der Kanalldnge wird in Kap. 5.3 die Kanalldnge zwischen 12 Einheitszellen
(5.1 nm) und 48 Einheitszellen (20.5 nm) systematisch variiert.

4.2. Eigenschaften der Gate-Elektrode

ATK ermoglicht die Untersuchung unterschiedlicher Gate-Strukturen. Dabei basiert die
Implementation auf einem homogenen Volumen, in welchem das Potential auf einen festen
Wert V, gesetzt wird. Dieses wird im Rahmen der selbstkonsistenten Rechnung iiber die
Poisson-Gleichung beriicksichtigt, siehe hierzu Kap. 3.3.3. Fiir die Gate-Source-Spannung
folgt Vy, = V, — V;, wobei V; das Potential des Source-Kontakts ist.

Im Rahmen der Arbeit wird ein zylinderférmiges Gate betrachtet (siche Kap. 2.3.2).
Die GroBe des Gates wird so gewihlt, dass die quaderformige Simulationsbox vollstdandig
im metallischen Gate-Volumen enthalten ist. Der innere Durchmesser des Gates betrégt
d, = 1 nm. Als Gate-Dielektrikum wird im Rahmen dieser Arbeit Vakuum gewihlt (relative
Permittivitit €, = 1). Da das (7,0)-CNT einen Durchmesser von d,, = 0.548 nm besitzt,
ist die Dicke des Dielektrikums somit 74;,; = 0.226 nm.

Entlang des CNTs bedeckt das Gate den Kanal nicht vollstindig. Es werden sogenannte
Spacer eingefiihrt, die eine Ldnge von Ly, = 1.279 nm (drei CNT-Einheitszellen) besitzen.
Die Idee dabei ist, an der Grenzfliche zwischen Kanal und Kontakt einen stetigen und
moglichst auch differenzierbaren Ubergang des Potentials zu ermdglichen und so die Qualitiit
der Ergebnisse nicht durch die Randbedingungen zu beeintrichtigen. Testrechnungen mit
Transistoren ohne Spacer zeigten jedoch keine Hinweise auf unphysikalisches Verhalten
des Transistors und auch die Konvergenz der Rechnung verschlechterte sich nicht. Dennoch
werden die Spacer im Rahmen der Arbeit beibehalten, da vergleichbare Geometrien auch bei
experimentellen Untersuchungen anzutreffen sind [31]. Das Gate wird senkrecht zum CNT
dabei bis zum Rand der Simulationsbox ausgedehnt. In Kap. 5.4 werden unterschiedliche
Gate-Langen bei fester Kanalldnge variiert und so der Einfluss der Gate-GroBe untersucht
(auch die Linge der Spacer ist dadurch unterschiedlich).
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4.3. Eigenschaften der Source- und Drain-Elektroden

Dotierung

Auch fiir die Kontakte muss die Anzahl der Atome beriicksichtigt werden. Zwar ist die Elek-
trodenzelle relativ klein im Vergleich zum Kanal, doch erfordert ATK jeweils eine identische
Kopie der Elektrode als Teil des Zentralbereichs. Die Untersuchung von Metallkontakten wiir-
de somit auch die Anzahl der Atome im Zentralbereich stark erhohen. Weniger rechenintensiv
sind stattdessen Transistoren mit dotierten CNTs als Kontakte, die in Kap. 2.3 vorgestellt
wurden und in dieser Arbeit verwendet werden.

ATK ermoglicht die Verwendung einer effektiven Dotierung [79], die fiir die atomistischen
Rechnungen genutzt wird. Es werden in der Rechnung dabei zusitzlich Elektroden zu den
Elektroden hinzugefiigt oder entfernt, was bei der Elektrodenrechnung beriicksichtigt wird. In
der Arbeit wird eine n-Dotierung untersucht, entsprechend konzentrieren sich die folgenden
Ausfithrungen auf diesen Fall. Nach Zusammenbringen der n-dotierten Kontakte mit dem
undotierten Kanal ergibt sich so ein n-i-n-Transistor. Durch Ladungstransfer konnen jedoch
auch Elektronen aus den Kontakten in den Kanal diffundieren und auch diesen dotieren. In
Kap. 5.2.1 wird dieser Effekt beobachtet. Die verwendete Dotierung hat den Vorteil, dass
niedrige Dotierungen mit kleinen Systemen realisiert werden konnen, denn die zugefiigte
Ladung kann unter einer Elementarladung sein. Wie bei einer Dotierung mit Atomen [27, 28,
30] resultiert aus der Dotierung eine Verschiebung der Fermienergie, wobei die Biander auSer
dieser Verschiebung nicht beeinflusst werden.

Es stellt sich die Frage, wie realistisch eine solche Dotierung ist. Hierzu ist es hilfreich,
sich ein mit einem Metall ummanteltes CNT vorzustellen. Ist die Austrittsarbeit des Metalls
kleiner als die Elektronenaffinitdt des CNTs, so bewegen sich Elektronen aus dem Metall in
das CNT. Dieses ist dadurch n-dotiert. Fiir den Grenzwert vernachlissigbarer Anderung der
elektronischen Struktur (mit Ausnahme der Verschiebung) entspricht dieses Bild der in der
Arbeit verwendeten Dotierung. Vergleichbare Dotierungen wurden zum Beispiel in Ref. [37]
verwendet, um einen Transistor mit Palladium-Kontakten zu untersuchen.

Fiir die Hohe der Dotierung wird daop = 0.05 e gewihlt (welche auch in Ref. [80]
untersucht wurde). Das entspricht einer Dotierung von 0.001 Elektronen pro Kohlenstof-
fatom (= 5.86 x 1077 Elektronen/cm). Die Fermienergie Er wird dadurch knapp unter die
Leitungsbandkante verschoben (siehe auch Kap. 5.1.2 oder 5.2.1). In Kap. 5.2.3 werden
unterschiedliche Niveaus der Dotierung mit dem atomistischen Ansatz untersucht.

Fiir die Rechnungen mit NDS werden die Elektroden nicht explizit berechnet, sondern
ergeben sich durch Festlegung effektiver Bandkanten und der effektiven Massen von Elek-
tronen und Lochern (wie in Kap. 3.4 vorgestellt). Diese Parameter werden entsprechend der
Bandstruktur des dotierten CNTs eingestellt (siehe Kap. 5.1).
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Abb. 4.2.: Transfercharakteristiken fiir unterschiedliche Zellgrofien. Ergebnisse fiir Dotierun-
gen von 0.5 e (links) und 0.05 e (rechts) sind dargestellt.

Abmessungen fiir die Elektrodenrechnung im atomistischen Ansatz

Der Kanal wird im Rahmen der atomistischen Simulation mit zwei halbunendlich ausgedehn-
ten Elektroden kontaktiert, wofiir in Abb. 4.1 jeweils eine Elektrodeneinheitszelle dargestellt
ist. Bei der Elektrodenrechnung zur Bestimmung der Kontakt-Hamilton-Matrizen, zu Beginn
einer jeden Transportrechnung, wird eine Elektronenstrukturrechnung der Elektrodenein-
heitszelle durchgefiihrt. Wie in Kap. 3.3.3 diskutiert, muss die Elektrodeneinheitszelle dabei
eine Mindestlidnge besitzen, weshalb eine Einheitszelle des (7,0)-CNTs als Kontakt nicht
ausreicht und in der Arbeit stattdessen zwei Einheitszellen verwendet werden (hier zeigt sich
ausreichende Konvergenz der Ergebnisse). Die Linge einer Elektrodeneinheitszelle ist somit
Lgjee = 0.82 nm.

Langreichweitige elektrostatische Effekte im atomistischen Ansatz

Im Gegensatz zu einer Dotierung mit Atomen, fehlen bei der Dotierung mit Elektronen
jedoch positiv geladene Atomriimpfe. Dadurch sind die Kontakte insgesamt geladen und
es treten langreichweitige elektrostatischen Effekte auf (Atomriimpfe wiirden die negativen
Ladungen kompensieren).

Da infolge der verwendeten Neumann-Randbedingungen das elektrische Feld an den
Grenzen des Simulationsraums auf Null gezwungen wird, hat die Gré8e der Simulationsbox
Einfluss auf die Ergebnisse (die Simulationsbox ist in Abb. 4.1 markiert). Die Transfercha-
rakteristik ist in Abb. 4.2 fiir unterschiedliche Ausdehnungen der Simulationsbox, senkrecht
zum Transistor in x- beziehungsweise y-Richtung, dargestellt (die Eigenschaften der Trans-
fercharakteristik des untersuchten Transistors werden in Kap. 5.1.3 und 5.2.2 ausfiihrlich
besprochen). Es zeigt sich eine Verschiebung der Transfercharakteristik hin zu niedrigen
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Gate-Source-Spannungen mit zunehmender Dotierung der Kontakte. Fiir die nachfolgenden
Untersuchungen fiihren derartige Effekte zu Fehlern, so dass nach Losungen gesucht werden
muss.

Der triviale Ansatz ist die VergroBerung der Simulationsbox, bis hinreichende Konvergenz
erreicht ist. Infolge des grofleren Simulationsraums steigt jedoch auch die Anzahl an Gitter-
punkten, die zur Losung der Poisson-Gleichung benétigt werden. Hier kommt man schnell
an die Grenzen des verfiigbaren Arbeitsspeichers. Notwendig wire ein nichtdquidistantes
Gitter, was in ATK jedoch nicht zur Verfiigung steht.

Da der Effekt mit der Stirke der Dotierung sinkt, konnte auf kleinere Dotierungen zuriick-
gegriffen werden. Allerdings verringert sich bei niedrigeren Dotierungen die Leitfahigkeit der
Kontakte. Die in der Arbeit verwendete Dotierung ist bereits relativ niedrig, siehe dazu auch
Kap. 5.2.3, in welchem der Einfluss der Dotierung mit dem atomistischen Ansatz untersucht
wird.

Nur die Kontakte sind dotiert, weshalb auch nur diese Bereiche fiir die elektrostatischen
Effekte verantwortlich sind. Aus diesem Grund werden sie in der vorliegenden Arbeit mit einer
Region konstanten Potentials ummantelt. Diese werden als Hilfselektroden bezeichnet. Das
Potential der Hilfselektroden ist identisch mit den jeweiligen Source- und Drain-Potentialen.
Die Implementation dieser Regionen ist dabei identisch mit dem Gate im Kanal, nur werden
sie im Rahmen der Elektrodenrechnungen beriicksichtigt. Somit gelten effektiv Dirichlet-
Randbedingungen senkrecht zum CNT (in den Kontaktbereichen) und die Simulationsbox
ist dort quasi zylindersymmetrisch. Der Abstand von CNT zu den Hilfselektroden wird
so gewdhlt, dass er gleich dem Abstand zwischen CNT und Gate im Zentralbereich ist
(tgier = 0.226 nm). Durch diesen Ansatz verschwindet die Abhéngigkeit der Ergebnisse von
der GroBe der Simulationsbox (die in Abb. 4.2 erkennbare Verschiebung tritt nicht mehr auf).

Diese verwendete Abschirmung der elektrostatischen Felder ist durchaus mit experimen-
tellen Situationen vergleichbar. Bei der Dotierung von CNTs mit Adatomen befinden sich
die Kompensationsladungen auflerhalb des CNTs und neutralisieren so die negative La-
dung der dotierten Regionen. Sind die CNTs in Metallkontakten eingebettet, so werden die
elektrostatischen Effekte vollstindig abgeschirmt.
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5. Ergebnisse und Diskussion

5.1. Numerische Bauelementesimulation

5.1.1. Extraktion der Parameter

Die fiir die Rechnungen notwendigen Parameter, deren Bedeutung in Kap. 3.4 vorgestellt
wurde, werden aus der mit DFT berechneten Bandstruktur extrahiert. Neben dem Abstand
zur Fermi-Energie gehort fiir jedes Teilband hierzu auch die effektive Masse m;. Um diese
zu bestimmen, wird die Dispersionsrelation als Parabel gefittet und dariiber die Kriimmung

am I'-Punkt bestimmt:
) d’E, (k
m =12 LE0) (5.1)
dk

Fiir die Rechnungen werden jeweils vier Valenz- und Leitungsbénder beriicksichtigt, was
sich bei Testrechnungen als ausreichend herausstellte. Der extrahierte Parametersatz ist in
Tab. 5.1 eingetragen.

Das verwendete Modell fiir die NDS ermdglicht bisher nicht die Simulation von dotierten
Kontakten, da es fiir die Untersuchung von Transistoren mit Schottky-Barrieren entwickelt
wurde. Ein Transistor mit dotierten Kontakten wird jedoch in der Arbeit wegen der in Kap.

Tab. 5.1.: Parameter, die aus der mit DFT berechneten Bandstruktur extrahiert wurden und
fiir die NDS Verwendung fanden.

Leitungsbinder Valenzbéinder
i m" [m,] E. [eV] m" [m,] E, [eV]
1 0.182" 0.243 0.134" 0.259
2 0.181 0.853 0.134 0.259
3 0.181 0.853 1.522 0.642
4 0.133 0.988 1.522 0.642

* Ebenfalls als effektive Masse fiir die durch die Kontakte injizierten Elektronen bezie-
hungsweise Locher verwendet.
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5. ERGEBNISSE UND DISKUSSION

4.3 angefiihrten Griinde untersucht. Die sich ergebenden Ohmschen Kontakte miissen daher
im verwendeten Modell zur NDS mit den verfiigbaren Parametern nachgebildet werden.

Wie in Kap. 3.4 vorgestellt wurde, erfolgt im Rahmen des NDS-Modells die Beschreibung
der Kontaktphysik mit effektiven Bandkanten, deren Lage an Referenzwerte gefittet werden
muss. Ladungstriger konnen von oberhalb der effektiven Leitungsbandkante und von unter-
halb der effektiven Valenzbandkante aus in den Kanal injiziert werden. In der Arbeit werden
die effektiven Bandkanten so eingestellte, dass sie mit dem erste Teilband des dotierten
CNTs iibereinstimmen. Fiir die in den Kanal injizierten Ladungstriger wird die effektive
Masse des ersten Leitungs- beziehungsweise Valenzbandes des CNTs gewahlt (siche Tab.
5.1). Das ist dadurch gerechtfertigt, dass die effektive Dotierung nur zu einer Verschiebung
der Fermienergie in den Kontakten fiihrt, sich die Kriimmung der Bénder (und damit die
effektive Masse) aber nicht @ndert. Die Lage der Bandkanten des Zentralbereich an der
Kanal-Kontakt-Grenzfliche wird so eingestellt, das diese mit den effektiven Bandkanten im
Kontakt tibereinstimmen. Dies geschieht iiber den Parameter der Schottky-Barriere, welcher
auf 0.013 eV gesetzt wird.

5.1.2. Einfluss verschiedener Faktoren auf das Kohlenstoffnanorohrchen

Als Startpunkt fiir die spiteren Diskussionen ist es hilfreich, zuerst den Einfluss unterschiedli-
cher Faktoren (Dotierung, Drain-Source-Spannung, Gate) auf das Verhalten des untersuchten
CNTFETs zu untersuchen. In Abb. 5.1 sind die in den Rechnungen beriicksichtigten Teil-
béander (vier Valenz- und vier Leitungsbinder) fiir unterschiedliche Systeme dargestellt.
AufBlerdem eingezeichnet sind die effektiven Bandkanten zur Beschreibung der Kontaktphysik.
Bereiche, aus denen Ladungstriger von den Kontakten in den Kanal injiziert werden konnen,
sind markiert.

In Abb. 5.1a sind die Bandkanten eines Systems, dessen Kanal aus einem (7,0)-CNT
besteht und wo die Parameter in den Kontakten ebenfalls entsprechend eines (7,0)-CNT
eingestellten wurden, zu sehen (das System ist also ein ideales vollig undotiertes CNT). Die
Linge des Kanals ist L, = 10.2nm. Es zeigt sich keine Verbiegung der Teilbinder, die
Fermienergie liegt mittig der Bandliicke. Die Bandliicke ist dabei gut erkennbar und liegt
zwischen —0.25eV und 0.25eV.

Das System nach Dotierung der Kontakte ist in Abb. 5.1b zu sehen. Durch die Dotierung der
Kontakte mit 0.05 Elementarladungen liegt die Fermienergie in diesen Bereichen nédher an der
Leitungsbandkante, da Zustinde des Valenzbandes besetzt werden. Die Bandkanten im Kanal
werden zur Modellierung der Ohmschen Kontakte an die effektiven Kontakt-Bandkanten
fixiert (an der Kontakt-Kanal-Grenzfliche). Daraus resultiert eine Verbiegung der Bandkanten
im Kanal nahe den Kontakten. Fiir Elektronen ergibt sich somit eine Barriere inmitten des
Kanals, die in Abb. 5.1b gut erkennbar ist.

Durch Anlegen einer Potentialdifferenz V;, zwischen den Kontakten (in der Arbeit wird
eine Drain-Source-Spannung von V,, = 0.1 V verwendet), resultiert zwischen Source- und
Drain-Elektrode eine Asymmetrie, die in Abb. 5.1c zu sehen ist. Da die Fermienergie in
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Abb. 5.1.: In der Rechnung beriicksichtigte Teilbidnder fiir unterschiedliche Systeme: das
reine CNT (a), nach Dotierung der Kontakte (b), nach Anlegen einer Drain-Source-
Spannung von 0.1V (¢) und nach Hinzufiigen eines Gates mit Vy; = 0 (d). Links
und rechts ist jeweils Source- und Drain-Kontakt mit den effektiven Bandkanten
angedeutet (Energiebereiche, in denen Ladungstriager aus den Kontakten in den
Kanal injiziert werden konnen, sind grau hervorgehoben), dazwischen befindet
sich der Kanalbereich. Eine grau gestrichelte Linie kennzeichnet die Fermienergie.

der Source-Elektrode nédher an der Leitungsbandkante liegt als die Fermienergie der Drain-
Elektrode, konnen Elektronen vom Source zum Drain-Kontakt flieBen.

SchlieBlich zeigt Abb. 5.1d das System nach Hinzufiigen eines Gates (L, = 7.7nm,
Ly = 1.3 nm) mit gleichem Potential wie dem Source-Kontakt (V,, = 0). Die Angleichung
des Potentials im Kanal an den Source-Kontakt fiithrt wahrend der Selbstkonsistenzrechnung
auch zu einer Angleichung der Elektronendichte im Kanal. Dadurch werden die Bandkanten
im Kanal zu negativen Energien verschoben und die Leitungsbandkante befindet sich nahe
der Fermienergie. Die Barriere inmitten des Kanals wird so reduziert. Zwei kleine Barrieren
sind in Abb. 5.1d jeweils in der Nihe der Kontakte erkennbar. Dies sind genau die Bereiche,

die nicht mit einem Gate ummantelt sind (also die Spacer-Bereiche).

Nachdem nun die unterschiedlichen Einfliisse auf das reine (7,0)-CNT vorgestellt wurden,
stellt sich die Frage nach dem Verhalten des Transistors bei Variation der Gate-Source-
Spannung V. Der Einfluss der Gate-Source-Spannung wird im Folgenden untersucht.
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Abb. 5.2.: Transfercharakteristik des im Text besprochenen Transistors, bei welchen drei
Regime gefunden werden konnen: Aus-Bereich (rot), Sperrbereich (gelb) und An-
Bereich (griin). a) I, als lineare Skala. Uber die Nullstelle der roten Gerade ist die
Schwellspannung V;;, definiert. b) I, logarithmisch aufgetragen. Der Anstieg der
Gerade entspricht dem Subthreshold-Anstieg m;,, das Inverse ist der Subthreshold-
Swing Sy,.

5.1.3. Transistorverhalten und Transistorregime

Abb. 5.2 zeigt die Transfercharakteristik eines Transistors mit Ly, = 10.2nm, L, = 7.7 nm
und Ly, = 1.3nm. Es zeigen sich dabei die in Kap. 2.3 vorgestellten drei Regime (An-
Bereich, Sperrbereich, Aus-Bereich), die im Folgenden systematisch untersucht werden.

An-Bereich

Die anhand der Transfercharakteristik in linearer Darstellung extrahierte Schwellspannung
liegt bei Vi, = —0.08 V (vergleiche Abb.5.2a). Fiir groBere Gate-Source-Spannungen ist der
Transistor im An-Bereich und ein An-Strom von circa I, = 1.2 X 107° A flieBt (eingezeichnet
in Abb. 5.2). Dies resultiert aus der Leitungsbandkante, die sich, wie im letzten Kapitel
diskutiert wurde, nahe der Fermienergie befindet und die Barriere im Kanal dadurch klein
ist. Die zum An-Strom gehorende Leitfdhigkeit G betrdgt 0.15 G und liegt somit deutlich
unter der Leitfahigkeit eines einzelnen idealen Zustands. Ursache sind hierfiir die Kontakte.
In diesen wird durch die Dotierung die Fermienergie, wie zum Beispiel in Abb. 5.1d zu
sehen ist, nur knapp unter die Leitungsbandkante verschoben. Eine hohere Dotierung der
Kontakte vergrofiert deren Leitfahigkeit und damit den An-Strom weiter, was in Kap. 5.2.3
mit atomistischen Rechnungen genauer untersucht wird.

Da durch den Zufluss der Elektronen aus den Kontakten auch der Kanal fiir V,, = 0 dotiert
ist, dhnelt der untersuchte Transistor einem sogenannten n-n-n-Transistor stark. Ein solcher
Transistor wurde zum Beispiel bei experimentellen Untersuchungen in Ref. [81] untersucht,
der sich fiir Vi = 0 ebenfalls im An-Zustand befand.
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Sperrbereich

Mit abnehmender Gate-Source-Spannung V,; nimmt der Strom ab und der Transistor schaltet
aus beziehungsweise der Stromfluss wird gesperrt. Um diesen Effekt zu verstehen, sind in Abb.
5.3 die Bandkanten des Systems fiir unterschiedliche Gate-Source-Spannungen dargestellt.
Es zeigt sich, dass durch Anlegen einer negativen Spannung die Zustinde im Kanal zu
hoheren Energien verschoben werden (in Ubereinstimmung mit den Ausfiihrungen in Kap.
2.3). Dadurch stehen nahe der Fermienergie weniger Zustdnde zur Verfiigung, die Barriere
fiir Elektronen wird also groer und der flieBende Strom nimmt ab. Die Transfercharakteristik
zeigt exponentielles Verhalten in diesem Bereich und kann, wie in Kap. 2.3 vorgestellt wurde,
in logarithmischer Darstellung durch eine Gerade gut approximiert werden (eingezeichnet
in Abb. 5.2). Der §;, betrigt hier Sy, = 61 mV/dec. Dieser liegt sehr nah bei ~ 60 mV/dec,
dem theoretischen Limit konventioneller MOSFETSs bei Raumtemperatur (Kap. 2.3).

Aus-Bereich

Der Transistor sperrt bis zu einer Gate-Source-Spannung von circa V,, < —0.4 V. Fiir grofere
negative Gate-Source-Spannungen ist der Transistor im Aus-Bereich. Er zeigt auBerdem ein
leicht ambipolares Verhalten. Betrachtet man exemplarisch die Valenz- und Leitungsband-
kante fiir Vgs = —0.8 Vin Abb. 5.3, so zeigt sich, dass fiir diesen Fall die Valenzbandkante
durch das Gate bis hin zur Fermienergie verschoben wird. Es steht somit fiir den Ladungs-
transport zur Verfiigung und der in Kap. 2.3 vorgestellte Band-zu-Band-Tunnelstrom wird
ermoglicht. Der durch die in Kap. 2.3.3 vorgestellte Mittelung berechnete Aus-Strom betrigt
circa 5.8 x 10712 A, woraus sich fiir den untersuchten Transistor ein An/Aus-Verhiltnis von
Ronjoff = 2 X 10° ergibt.
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5.2. Atomistische Simulation

Die atomistischen Rechnungen wurden mithilfe des Programmpakets ATK [46—49] durch-
gefiihrt. Dieses bietet zahlreiche Methoden zur Elektronenstrukturrechnung und auf3erdem
einen Transportformalismus auf Basis des NEGF. Fiir diese Arbeit wird, sofern nicht anders
angegeben, die EHT zur Elektronenstrukturrechnung genutzt. In Anh. B kénnen die wesentli-
chen Simulationsparameter gefunden werden. Ein Vergleich zwischen EHT und DFT wird in
Anh. C gegeben.

5.2.1. Einfluss verschiedener Faktoren auf das Kohlenstoffnanorohrchen

Wie bei den Untersuchungen zur NDS im letzten Kapitel soll im Folgenden der Einfluss
unterschiedlicher Faktoren (Dotierung, Drain-Source-Spannung, Gate) auf das Verhalten
des CNTFETSs untersucht werden. Zu diesem Zweck wird die in Kap. 3.1.3 vorgestellte
projizierte Zustandsdichte D, verwendet. Der Transistor wird in z-Richtung in 2N,
Abschnitte unterteilt, wobei N, die Anzahl der CNT-Einheitszellen ist (siche Abb. 5.4). Die
projizierte Zustandsdichte des i-ten Teilstiicks, D](Diz)j entspricht somit der Zustandsdichte
einer halben CNT-Einheitszelle. ‘

Abb. 5.5 zeigt die so ermittelten Dr()lrz)j als Funktion der Position entlang dem Transistor.
Auch die gesamte Zustandsdichte D, fiir welche D = }; Dl()’rz)j gilt, ist gezeigt. Der hier
untersuchte Transistor hat eine Kanalldnge von 5.1 nm, die Ausfithrungen sind jedoch auch
fiir andere Kanalldngen giiltig.

In Abb. 5.5a ist das ideale undotierte CNT zu sehen. Die fiir eindimensionale Systeme
typischen Van-Hove-Singularititen der Zustandsdichte sind gut erkennbar. Die Fermienergie
liegt mittig der Bandliicke.

Die in Kap. 4.3 beschriebene effektive Dotierung fiigt den Elektroden negative Ladung hin-
zu, wodurch unbesetzte Zustdnde in den Leitungsbidndern besetzt werden. Dadurch verschiebt
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Abb. 5.5.: Projizierte Zustandsdichte D,,; fiir unterschiedliche Systeme L, = 5.1 nm: das
reine CNT (a), nach Dotierung der Kontakte (b), nach Anlegen einer Drain-Source-
Spannung von 0.1V (¢) und nach Hinzufiigen eines Gates mit V,; = 0 (d). Links
und rechts ist jeweils eine Einheitszelle der Source- und Drain-Elektrode zu sehen,
dazwischen befindet sich der Kanalbereich. Die zugehorige Zustandsdichte D
des Kanals ist rechts zu sehen. Eine weil3 gestrichelte Linie kennzeichnet die
Fermienergie Ef.
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sich die Fermienergie in den Kontakten (Abb. 5.5b). Auch im Zentralbereich verschiebt sich
die Fermienergie infolge von Ladungstragern, die aus den Kontaktregionen in den Kanal
diffundieren. Dieser Vorgang geht mit der Entstehung eines elektrischen Feldes einher, wo-
durch die Bewegung der Elektronen gestoppt wird. Inmitten des Kanals sind dadurch weniger
Zustiande als in den Kontakten besetzt, so dass eine Bandverbiegung des Leitungsbandes
erkennbar ist. Das Valenzband wird auch beeinflusst, zeigt jedoch keine Verbiegung. Der
Grund wird in Kap. 5.2.2 ausfiihrlich besprochen.

Durch Anlegen einer Potentialdifferenz V, zwischen den Kontakten (in der Arbeit wird
Vis = 0.1 V verwendet) resultiert zwischen Source und Drain eine Asymmetrie, zu sehen in
Abb. 5.5c. Elektronen flielen in diesem Fall vom Source- zum Drain-Kontakt.

SchlieBlich zeigt Abb. 5.5d das System nach Hinzufiigen eines Gates mit gleichem Po-
tential wie dem Source-Kontakt (V,, = 0). Die Angleichung des Potentials im Kanal an den
Source-Kontakt fithrt wihrend der Selbstkonsistenzrechnung auch zu einer Angleichung der
Elektronendichte in diesen Bereichen. Dadurch sind, wie im Source-Kontakt, nun Zustinde
nahe der Fermienergie und es kann ein Drain-Source-Strom 1, flieBen.

An der Grenzfliche zwischen Kanal und Kontakt ist die Zustandsdichte in allen Fillen
stetig (die scheinbaren Spriinge in Abb. 5.5 haben numerische Ursachen und resultieren nur
aus der groben Auflésung von D,,,; im Zentralbereich), was somit auch fiir die Bandkanten
gilt. Es bilden sich also keine Schottky-Barrieren, sondern es liegen ideale Ohmsche Kontakte
VOT.

Der Vergleich zwischen Abb. 5.5d mit den zugehorigen Bandkanten aus der NDS (Abb.
5.1d) zeigt hinsichtlich der Lage von Leitungs- und Valenzbandkante gute Ubereinstimmung,
da in beiden Fillen durch das Gate die Leitungsbandkante im Kanal an den Source-Kontakt
angeglichen wird. Als nichstes soll der Einfluss der Gate-Source-Spannung V,, auf den
Transistor mit dem atomistischen Ansatz untersucht werden.

5.2.2. Transistorverhalten und Transistorregime

Abb. 5.6 zeigt die Transfercharakteristik eines Transistors mit Ly, = 10.2nm, L, = 7.7 nm
und L, = 1.3 nm. Wie bei der Untersuchung zur NDS werden die drei Regime (An-Bereich,
Sperrbereich, Aus-Bereich) im Folgenden systematisch untersucht.

An-Bereich

Die aus Abb. 5.6a iiber die in Kap. 2.3.3 vorgestellte Extrapolationsmethode extrahierte
Schwellspannung betrdgt —0.13. Oberhalb dieser befindet sich der Transistor im An-Bereich
und ein An-Strom von circa I, = 4.7 X 107" A flieBt. Wie in Kap. 5.2.1 diskutiert, sind
fiir diesen Strom Zustinde nahe der Fermienergie urséachlich, die einen Elektronentransport
ermoglichen. Die zum An-Strom gehorende Leitfihigkeit G betrdgt 0.06 G, ist also wie
bei der NDS deutlich unter einem Leitfahigkeitsquant. Durch Anlegen einer hoheren Gate-
Source-Spannung zeigt sich nur ein minimaler Riickgang des An-Stroms. Der Effekt ist
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Abb. 5.6.: Wie Abb. 5.2, allerdings mit dem atomistischen Ansatz berechnet.

klein und fiir Anwendungen nicht relevant und muss an dieser Stelle nicht weiter untersucht
werden.

Sperrbereich

Mit kleiner werdender Gate-Source-Spannung nimmt der Strom ab und der Transistor schaltet.
In Abb. 5.7 links ist die projizierte Zustandsdichte fiir unterschiedliche Gate-Source-Spannung
in linearer Skala aufgetragen. Es zeigt sich, dass durch Anlegen einer negativen Spannung
die Zustinde der Leitungsbandkante zu hoheren Energien verschoben werden und somit
nahe der Fermienergie weniger Zustinde fiir den Transport zur Verfiigung stehen. Die
Transfercharakteristik kann in logarithmischer Darstellung in diesem Bereich wie bei der
NDS-Untersuchung durch eine lineare Gerade gut approximiert werden (Abb. 5.6b). Daraus
ergibt sich fiir den Subthreshold-Swing S, = 62 mV/dec. In Ubereinstimmung mit den NDS-
Rechnungen liegt dieser Wert sehr nah am fundamentalen Limit konventioneller MOSFETSs
bei Raumtemperatur (~ 60 mV/dec).

Hinsichtlich der Zustinde des Valenzbandes zeigen sich in Abb. 5.7 links Resonanzeffekte,
jedoch keine Verschiebung der Valenzbandkante (im Gegensatz zu den Ausfithrungen in Kap.
2.3 und 5.1). In Abb. 5.7 rechts ist die projizierte Zustandsdichte in logarithmischer Skala
aufgetragen. Man erkennt, dass nur wenige Zustinde in den Kanal verschoben werden. Dieser
Effekt kann mittels dem Modell des Potentialtopfs erklédrt werden, welcher sich aufgrund des
Gates im Kanal befindet!. Es existieren dadurch nur einige lokalisierte Zustinde innerhalb
des Topfs, die fiir den Elektronentransport zur Verfiigung stehen. Diese sind dabei au3erdem

IDas einfachste analytische Modell fiir diesen Fall ist der eindimensionale Potentialtopf mit unendlich hohen
Wiinden. Die diskreten Energieniveaus sind dabei gegeben durch E = hZn?/ (SmeLgveH), wobei n die
Quantenzahl und L, die Breite des Topfes ist. Fiir einen Topf der Breite 3.5 nm sind die energetisch am
niedrigsten liegenden Zustinde dhnlich weit voneinander entfernt wie die in Abb. 5.7rechts erkennbaren
quantisierten Zustinde. Dieser Wert unterscheidet sich natiirlich von der Linge des Gates (L, = 7.7 nm)
aufgrund der weitaus komplexeren Form des Potentialtopfs im Transistorkanal, liegt aber doch in der gleichen
GroBenordnung. Das unterstreicht nochmals das Bild des Potentialtopfs.
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Abb. 5.7.: Projizierte Zustandsdichte D, des Transistors in Abb. 5.6 fiir drei unterschied-
liche Gate-Source-Spannungen V,, (oben nach unten). Jeweils dargestellt ist
Do des Kanals in linearer (links) und logarithmischer Skala (rechts). Die weil3-
schwarzen Linien sind die Valenz- und Leitungsbandkanten, berechnet mit NDS
(siehe Kap. 5.1).
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Abb. 5.8.: Transmissionsfunktionen fiir den Aus-Zustand des Transistors von Abb. 5.6, je-
weils in logarithmischer (blau) und linearer Skala (schwarz). Die Fermienergien
von Source- und Drain-Kontakt (Ef ¢ sowie Ef 4) sind als grau gestrichelte Linien
eingezeichnet. Fiir V,; = —0.8 V ist die Spitze markiert, die aufgrund numerischer
Artefakte zu einem Peak in der Transfercharakteristik fiihrt (Abb. 5.2.2).

sehr schmal, da sie nicht mit Zustédnden in den Kontakten koppeln kdnnen (dort befinden sich
unterhalb der Fermienergie keine Zustinde). Dieser Effekt kann durch das NDS-Modell nicht
beschrieben werden, da dieses Modell auf Teilbiandern basiert, die sich durch den Einfluss
des Gates synchron verschieben. Ein detaillierter Vergleich zwischen NDS und EHT wird in
Kap. 5.3 und 5.4 gegeben. Die Entstehung lokalisierter Zustinde wurde auch von anderen
Gruppen gezeigt [82—84], worauf in Kap. 5.5 nochmals eingegangen wird.

Fiir niedrige Gate-Source-Spannungen sind in Abb. 5.8 die Transmissionsspektren 7'(E)
abgebildet. Da diese von der Anzahl der verfiigbaren Zustinde abhingen, zeigt sich ein
ghnliches Verhalten wie bei Betrachtung der Zustandsdichten. Dabei sind an den Positionen
der diskreten Zustéande (Abb. 5.7rechts) jeweils Transmissionsspitzen erkennbar. Zwar kann
die Transmission an diesen Spitzen hoch sein (siehe zum Beispiel V,; = —0.8 in Abb.
5.8), doch aufgrund ihrer geringen Breite ist der Einfluss auf den Drain-Source-Strom
vernachlédssigbar.

Aus numerischen Gesichtspunkten zeigt sich infolge der Spitzen ein Problem aufgrund
der Diskretisierung der Energiewerte? bei der numerischen Auswertung des Integrals der
Landauer-Biittiker-Formel (3.20). Wird bei der Berechnung der Transmission eine der Spitzen
sehr genau getroffen, so ergibt sich ein hoher Wert fiir die Transmission. Dieser Wert wird

ZDie Transmissionsspektren wurden fiir 801 Energiepunkte im Interval von —2eV bis einschlielich 2eV
berechnet.
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entsprechend Gl. (3.20) mit dem Abstand benachbarter Energiepunkte multipliziert. Da dieser
Abstand jedoch deutlich groBer als die Breite einer der Spitzen ist, wird der Beitrag der Spitze
zur Transmission und damit zum Drain-Source-Strom deutlich iiberschitzt.

Gut erkennbar ist dieser Effekt in Abb. 5.8. Hier zeigt die Transmission fiir V,; = —0.8
bei E = —0.4¢eV eine solche Spitze, was sich auch deutlich auf die Transfercharakteristik
niederschligt (Abb. 5.6). Um solche Spitzen in der Transmission auflosen zu kdnnen, ist ein
adaptives Verfahren notwendig, was jedoch im Rahmen des atomistischen Ansatzes nicht mit
vertretbarem Rechenaufwand moglich ist. Aufgrund ihrer duferst kleinen Breite kann jedoch
davon ausgegangen werden, dass ihr Einfluss auf den Drain-Source-Strom vernachlissigbar
ist und die Spitzen in der Transfercharakteristik somit nur ein numerisches Artefakt sind. Fiir
die Bestimmung des Aus-Stroms in den folgenden Kapiteln werden die Spitzen daher nicht
mit beriicksichtigt.

Aus-Bereich

Ist Vo < —0.5 V so befindet sich der untersuchte Transistor im Aus-Bereich. Die Betrachtung
der Transmissionsfunktionen in Abb. 5.8 zeigt fiir kleiner werdende Gate-Source-Spannungen
einen Anstieg der Transmission nahe der Fermienergie. Dieser Effekt kompensiert die zuneh-
mende Verschiebung der Leitungsbandkante zu hoheren Energien und limitiert den Aus-Strom.
Da entsprechend den obigen Ausfithrungen nur sehr wenige Zustinde im Kanal vorhanden
sind, spielt dieser Effekt nur bei vergleichsweise kleinen Gesamtstromen eine Rolle. Dadurch
liegt der Wert des Aus-Strom deutlich unter dem im Rahmen der NDS berechneten (Kap.
5.1.3), bei welcher mehr Zusténde im Kanal zur Verfiigung stehen (keine Beschreibung der
lokalisierten Zusténde bei NDS moglich) und dort daher der Band-zu-Band-Tunnelstrom den
Drain-Source-Strom stédrker limitiert (siehe das auch das folgende Kap. 5.3).

Der Aus-Strom betréigt 6.2 X 107> A, was ein An/Aus-Verhiltnis von Ronjoff = 7.5 X 10’
ergibt. Experimentelle Untersuchungen liegen deutlich niedriger (in Ref. [14] wurde ein
CNTFET mit Ly, = 20 nm mit zylindrischem Gate untersucht, dieser ergab R, /.5 = 10%).
Urséchlich ist hier unter anderem ein Leckstrom vom Gate zum Drain-Kontakt. Diese kénnen
in der vorliegenden Arbeit nicht beriicksichtigt werden, da ATK nur ein System mit zwei
Kontakten ermoglicht und das Gate iiber Regelung des Potentials modelliert wird.

5.2.3. Einfluss der Dotierung

Wie in Kap. 4.3 diskutiert, werden die Kontakte in der Arbeit jeweils mit 0.05 Elektronen
dotiert, wodurch die Fermienergie knapp unter die Leitungsbandkante verschoben wird. Die
Rechnungen werden an einem Testsystem mit Kanalldnge 4.2 nm und Spacern der Linge
0.8 nm durchgefiihrt. Hohe Dotierungen erschweren die Konvergenz der Rechnung, weshalb
ein kleineres System fiir die Untersuchung der Dotierung genutzt wird. Entsprechend den
spdteren Ausfiihrungen in Kap. 5.3 hat die Kanallinge hauptsidchlich Einfluss auf den Aus-
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0 0 1' é é ‘l‘ 5 Transistor hat eine Kanalldnge von 4.2 nm

und Spacer der Linge 0.8 nm.

Strom, nicht jedoch auf den An-Strom und die Ausfiihrungen dieses Kapitels konnen daher
auf lingere Transistoren verallgemeinert werden.

Der An-Strom ist in Abb. 5.9 als Funktion der Dotierung, zusammen mit der Leitfdhigkeit
G, aufgetragen. Zu sehen ist ein Anstieg des An-Stroms beziehungsweise der Leitfihigkeit
mit zunehmender Dotierung. Bei einer Dotierung von gy,, = 0.5 ¢ wird dabei das Leitfi-
higkeitsquant G, erreicht und durch noch hohere Dotierungen kann die Leitfdhigkeit weiter
gesteigert werden. Zu sehen ist aulerdem, dass die in dieser Arbeit verwendete Dotierung
von qg,, = 0.05 e vergleichsweise klein ist (G = 0.06 G). Der An-Strom der in der Arbeit
untersuchten Transistoren wird also durch die Dotierung der Kontakte limitiert und kdnnte
fiir Anwendungen durch hohere Dotierungen gesteigert werden.
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5.3. Variation der Kanallinge und Methodenvergleich

Ein Transistor mit Kanalldnge L, = 10 nm wurde in den letzten beiden Kapiteln mit dem
Modell zur NDS und einem atomistischen Ansatz auf Basis des NEGF intensiv untersucht. In
diesem Kapitel soll die Lange des Kanals, die ein wichtiger Parameter bei der Miniaturisierung
der Transistoren ist, variiert und dabei die Unterschiede zwischen den Ergebnissen der EHT
und der NDS diskutiert werden. Die Linge der Spacer ist konstant (L. = 1.279 nm) und
die Gate-Linge somit unterschiedlich.

spac

5.3.1. Diskussion der Transfercharakteristiken

Abb. 5.10 zeigt die Transfercharakteristiken fiir unterschiedliche Kanalldngen, wobei die Er-
gebnisse des atomistischen Ansatzes mit EHT und die Ergebnisse der NDS gegeniibergestellt
sind. Es konnen dabei in allen Féllen die in Kap. 2.3 vorgestellten Bereiche gefunden werden,
welche nun schrittweise diskutiert werden.

An-Bereich

Fiir den Bereich des An-Zustandes liegen die zugehorigen Stréme bei 1.3 X 10°A (EHT)
und 4.8 x 107" A (NDS). Dieser Unterschied kann auf die unterschiedliche Modellierung
der Kontakte zuriickgefiihrt werden (beim atomistischen Ansatz werden die Elektroden im
Rahmen einer Elektronenstrukturrechnung berechnet, bei NDS erfolgt die Beschreibung durch
effektive Bandkanten). Da die Kontakte, wie in Kap. 5.2.3 diskutiert wurde, strombegrenzende
Faktoren fiir den An-Zustand sind, kdnnte man fiir die NDS-Rechnungen die Parameter zur
Beschreibung der Kontakte entsprechend einstellen um hier bessere Ubereinstimmung zu
erreichen. Fiir die nachfolgenden Untersuchungen ist dieser Unterschied im An-Strom jedoch
unerheblich. Die An-Strome sind fiir beide Methoden unabhéngig von der Kanalldnge, wie
fiir ballistischen Transport auch zu erwarten ist.

Sperrbereich

Unabhiingig von der Methode und Kanalldnge, wird der Transistor bei Gate-Source-Span-
nungen unter Null ausgeschaltet. Fiir den Transistor mit Kanallinge L, = 10.2 nm sind in
Abb. 5.7 zu den mit EHT berechneten, projizierten Zustandsdichten noch die Valenz- und Lei-
tungsbandkante, berechnet mit NDS, eingezeichnet (die NDS ermoglicht keine Berechnung
der Zustandsdichte, da diese Methode auf Teilbdndern basiert). Dabei zeigt die Leitungsband-
kante der NDS-Rechnung wie auch die Leitungsbandkante im Fall atomistischer Rechnungen
eine Verschiebung hin zu hoheren Energien. Entsprechend nimmt die Transmission in den
Bereichen nahe der Fermienergie ab und der Drain-Source-Strom sinkt.

Beziiglich der Valenzbandkante zeigen sich jedoch gravierende Unterschiede. In der EHT,
wie in Kap. 5.2.2 detailliert vorgestellt, bewegen sich nur einige wenige Zustdnde in den
Kanal, da in diesem Bereich durch das Feld der Gate-Elektrode ein Potentialtopf ausgebildet
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Abb. 5.10.: Transfercharakteristiken in Abhidngigkeit der Kanallidnge fiir den atomistischen
Ansatz mit EHT (links) und die NDS (rechts). Oben in linearer Darstellung (die
Achseneinteilungen links und rechts sind unterschiedlich aufgrund unterschiedli-
cher An-Stréme) und unten in logarithmischer Darstellung.

wird und in diesen nur wenige Zustdnde passen. Dieser Effekt kann im Rahmen der NDS
nicht beriicksichtigt werden, denn die effektive Beschreibung der CN'T-Eigenschaften setzt
eine sich nicht dndernde elektronischen Struktur entlang des CNTs voraus (vergleiche Kap.
5.1). Die NDS sagt also eine Verschiebung der Zustidnde der Valenzbandkante voraus, die
aber aufgrund des Potentialtopfs im Kanal nicht moglich ist (da in den Potentialtopf nur
wenige lokalisierte Zustinde passen). Dieser Effekt kann nur mit dem atomistischen Ansatz
beschrieben werden. Die Arbeiten anderer Gruppen unterstiitzen dabei die Ergebnisse der
EHT-Rechnungen [82-84].

Aus-Bereich

Fiir hohe negative Gate-Source-Spannungen zeigt sich in Abb. 5.10 bei NDS-Rechnungen ein
Anstieg des Stroms (fiir EHT bleibt der Strom annéhernd konstant). Das tritt dann ein, wenn
die Zustinde der Valenzbandkante die Fermienergie erreichen und so der Band-zu-Band-
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Abb. 5.11.: Transmissionsfunktionen fiir verschiedene Vy, Ly, = 5.1 nm, berechnet mit EHT

(schwarz) und NDS (rot). Die Fermienergien der Kontakte sind eingezeichnet.

Tunneleffekt ermoglicht wird (vergleiche Kap. 5.1.3). Die Transmission fiir beide Ansitze
istin Abb. 5.11 dargestellte. Fiir V,, > —0.4 V zeigt sich ein Anstieg der Transmission im
Bereich um 0.05eV fiir NDS-Ergebnisse, welchen aus dem Band-zu-Band-Tunneleffekt
resultiert. Atomistische Rechnungen mit EHT ergeben im Gegensatz, dass im Kanal keine
Binder, sondern nur sehr wenige diskrete Zustédnde fiir den Transport zur Verfiigung stehen.
Der Band-zu-Band-Tunneleffekt kann dadurch nicht stattfinden, weshalb sich auch in Abb.
5.11 keine VergroBerung der Transmission im entsprechenden Bereich zeigt und somit in
Abb. 5.10 der Drain-Source-Strom fiir negative Gate-Source-Spannung nicht erneut ansteigt.
Zusitzlich zum Auftreten des Band-zu-Band-Tunnelstroms zeigt der direkte Vergleich
noch ein anderer Unterschied bei Betrachten der Transmission. Um die Verschiebung der
Bandkanten (die sich in der Transmission widerspiegelt) zu quantifizieren, ist in Abb. 5.12
diejenige Energie als Funktion der Gate-Source-Spannung aufgetragen, bei welcher die
Transmission erstmals einen Wert von 0.1 iiberschreitet (die zum Band-zu-Band-Tunneleffekt
gehorende Transmission wird dadurch ausgeblendet). Diesbeziiglich zeigt sich in Abb. 5.12
fir Vy; < —0.8'V bei den NDS-Ergebnissen kaum noch eine Anderung mit der Gate-Source-
Spannung (die Bandkanten werden nicht weiter verschoben). Im Gegensatz dazu, verschiebt
sich im Fall der EHT-Rechnungen die durch die Leitungsbandkante verursachte Transmission
weiter zu hoheren Energien. Erneut ist die Erkldrung fiir diesen Unterschied in der Entstehung
lokalisierter Zustdande zu finden. Wenn im Fall der NDS die Valenzbandkante die Fermienergie
erreicht wird eine weitere Verschiebung aufgrund der dadurch vorhandenen Zustinde nahe
der Fermienergie erschwert. Im Gegensatz dazu sind bei den EHT-Rechnungen aufgrund
des Potentialtopfs nur wenige lokalisierte Zustdnde nahe der Fermienergie vorhanden und
das Gate verschiebt daher die Zustdnde weiter zu hoheren Energien. Aufgrund dieser beiden
Effekte kommt es bei EHT-Ergebnissen im Vergleich zu NDS-Resultaten zu einer deutlicheren
Reduzierung des Aus-Stroms und das sich ergebende An/Aus-Verhiltnis ist besser.
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Vergleicht man die Transfercharakteristiken in Abb. 5.10 bei unterschiedlichen Kanalldn-
gen, so zeigen die Ergebnisse beider Methoden vergleichbare Trends. Bei NDS-Rechnungen
nehmen sowohl die Beitrdge des direkten Tunnelstroms und des Band-zu-Band-Tunnelstroms
mit groBer werdender Kanalldnge ab und verschwinden ab einer Kanallidnge oberhalb von
15.3 nm. Der Aus-Strom resultiert dann ausschlieBlich aus thermisch angeregtem Strom ober-
halb der Barriere inmitten des Kanals. Da im ballistischen Regime der Widerstand unabhiingig
von der Linge ist, ist dieser Stromanteil fiir die untersuchten Transistoren gleich und die
Aus-Strome fiir Kanalldngen grofler 15.3 nm sind, aufgrund nicht vorhandener Tunnelstrome,
identisch.

Auch im atomistischen Ansatz zeigt sich kein weiterer Riickgang des Aus-Stroms fiir
Kanallidngen oberhalb von 9 nm, da die Barriere im Kanal grofl genug ist um ein Tunneln der
Elektronen zu unterbinden (siehe Abb. 5.13). Fiir kiirzer werdende Kanile konnen zuneh-
mend Elektronen diese Barriere durchtunneln und der Aus-Strom steigt an. Der Unterschied
zwischen beiden Methoden hinsichtlich der Aus-Strome fiir lange Transistoren, also der
Anteil des thermisch angeregte Stroms, kann moglicherweise durch Einstellen der effektiven
Bandkanten in den Kontakten im Rahmen des NDS-Modells reduziert werden (wie auch der
An-Strom, wie weiter oben diskutiert wurde). Dies sollte in Zukunft auf Basis der Ergebnisse
dieser Arbeit untersucht werden. Der aus dem Band-zu-Band-Tunneleffekt resultierende
Unterschied zwischen beiden Methoden ist besonders fiir kurze Transistoren wesentlich.
Deshalb weichen die Ergebnisse der NDS umso stdrker vom atomistischen Ansatz ab, je
kleiner der Transistor ist.

SchlieBlich hat die Kanallinge auch auf die lokalisierten Zustiinde im Kanal einen Einfluss.
In Analogie zu einfachen Modellen wie dem Potentialtopf (eine vergleichende Rechnung
am Beispiel des eindimensionalen Potentialtopfs ist in Kap. 5.2.2 zu finden) zeigt sich in
Abb. 5.13 rechts, dass fiir kleine Kanalldnge weniger Zustinde in den Kanal passen. Diese
liegen dabei weiter voneinander entfernt. Bei langeren Kanilen passen mehr Zustinde in den
Kanal, wie im Falle eines Transistors der Kanalldnge 20.5 nm in Abb. 5.13 klar zu erkennen
ist. Fiir noch groere Kanalldngen gehen die diskreten Zustidnde im Kanal zunehmend in ein
kontinuierliches Spektrum iiber.

55



5. ERGEBNISSE UND DISKUSSION

logarithmische Skala

dammm B 0 >

1074 10=% 1072 10" 100
Dproj [eV_1nm_1]

lineare Skala

0 1 2 3 4 5
DprOI [eV_1 nm_1]

1.0
S 05 F i =
ORI N 9,
Lllj' 0.0 Ll‘j_
w -05 w
EONm
-1.0
0 1 2 3 4 5
Z [nm]
1.0
0.5 =
2,
[T
w
i g o I
[ Len = 10.2 nm
>
2,
[T
w
w

Abb. 5.13.: Projizierte Zustandsdichte D,,.; fiir unterschiedliche Kanallédngen (dadurch ist
die Einteilung der z-Achse von oben nach unten unterschiedlich). V, betrigt in
jedem Fall —1.0 V. Die mit der EHT berechnete D,,,; des Kanals ist farbig darge-
stellt. Die weill-schwarzen Linien entsprechen Valenz- und Leitungsbandkante,

berechnet mit NDS.
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Abb. 5.14.: An/Aus-Verhéltnis R, . und Subthreshold-Swing Sy, in Abhdngigkeit der Ka-
nalldnge L, fiir EHT- und NDS-Rechnungen. Das theoretische Limit von MOS-
FETs ist rechts als graue Linie eingezeichnet.

5.3.2. Verhalten von An/Aus-Verhiltnis und Subthreshold-Swing

Bisher wurde ein wesentlicher Einfluss der Kanalldnge auf das Transistorverhalten und
insbesondere den Aus-Strom beobachtet. Um das Verhalten zu quantifizieren, werden die in
Kap. 2.3.3 eingefiihrten Kenngréfen nun genutzt.

Das An/Aus-Verhiiltnis ist als Funktion der Kanalldnge in Abb. 5.14a dargestellt. Es wird
dabei durch den Aus-Strom bestimmt, da der An-Strom aufgrund des ballistischen Transports
nicht von der Kanallinge abhéngt (bei beiden untersuchten Methoden). Da der Aus-Strom
mit kleinerer Kanalldnge ansteigt, wird das An/Aus-Verhiltnis verringert. Beim Vergleich
mit Experimenten [13, 14], bei welchen Werte um 10* erreicht wurden, zeigt der im Rahmen
der Arbeit untersuchte Transistor ausgezeichnetes Transistorverhalten. Wihrend die NDS
bis zu L, = 8 nm An/Aus-Verhiltnisse iiber 10* zeigt, ist dies fiir EHT gar bis L, = 5 nm
der Fall. Ursache hierfiir ist der in Kap. 5.1 diskutierte Band-zu-Band-Tunneleffekt, der im
Rahmen der NDS-Rechnung den Aus-Strom stark beeinflusst. Die lokalisierten Zustinde —
wie durch die EHT korrekt vorhergesagt — verhindern diesen, da im Kanal kaum Zusténde zur
Verfligung stehen. Als Ergebnis zeigt der Transistor ein deutlich besseres An/Aus-Verhiltnis
als durch die NDS beschrieben wird.

Diese Ergebnisse lassen vermuten, dass ein dotierter Transistor fiir Anwendungen 4u-
Berst vielversprechend ist. Denn trotz der recht kurzen Kanalldnge kann ein gutes An/Aus-
Verhiltnis erreicht werden. Um diese Annahme zu bestitigen, miissen in Zukunft weitere
Untersuchungen durchgefiihrt werden. Einfliisse des Dielektrikums oder moglicher Dotie-
rungsatome sind hier zum Beispiel interessant.

In Abb. 5.14b ist der Subthreshold-Swing als Funktion der Kanalldnge aufgetragen. Der
Transistor zeigt im Rahmen von EHT-Rechnungen bis circa 8 nm einen Subthreshold-Swing
von unter 80 mV/dec, was im Vergleich zu experimentellen Ergebnissen sehr gut ist [13,
14]. Die NDS sagt sogar bis 7 nm einen Subthreshold-Swing von unter 80 mV/dec voraus.
Fiir groBBe Kanallidngen liegen die Ergebnisse beider Methoden nahe bei 60 mV/dec, dem
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theoretischen Limit klassischer MOSFETs (Kap. 2.3). Das kann auf die hervorragende
elektrostatische Kontrolle des Kanals durch das zylindrische Gate zuriickgefiihrt werden.
Hinsichtlich des Schaltverhaltens zeigt sich zwischen NDS und EHT bei langen Kanilen
auBerdem eine gute Ubereinstimmung.

5.4. Variation der Gate-Liinge bei fester Kanallinge und
Methodenvergleich

Im vorhergehenden Abschnitt wurde die Kanallinge variiert und dabei gleichzeitig auch die
Gate-Linge angepasst. Um den Einfluss des Gates isoliert betrachten zu konnen, werden nun
unterschiedliche Gate-Léingen untersucht, wobei die Kanalldnge L = 10.2 nm fest ist (die
Linge der Spacer ist somit variabel).

Abb. 5.15a zeigt die Transfercharakteristiken, berechnet mit EHT, fiir unterschiedliche
Gate-Lingen. Die Ergebnisse zeigen einen Anstieg des Aus-Stroms mit kleiner werdender
Gate-Linge. Der Grund ist in der in Abb. 5.16 links gezeigten projizierten Zustandsdichte fiir
unterschiedliche Gate-Léangen zu finden. Es zeigt sich, dass die Barriere inmitten des Kanals
umso schmaler ist, desto kiirzer das Gate ist (die Leitungsbandkante zeigt ein Abflachen nahe
den Kontakten). Dies ist auf eine Reduzierung des Bereichs, in welchem das Gate den Kanal
massiv beeinflusst, zuriickzufiihren. Als Resultat konnen fiir kurze Gate-Lingen zusitzliche
Elektronen die Barriere durchtunneln und der Aus-Strom steigt.

Eine Anderung der Gate-Linge hat bei EHT-Resultaten weitaus kleineren Einfluss auf den
Aus-Strom als eine Anderung der Kanallinge (vergleiche Abb. 5.10 unten links und 5.15a).
Selbst fiir ein sehr kurzes Gate der Linge 0.43 nm (eine Einheitszelle des (7,0)-CNTs) ist
das An/Aus-Verhiltnis mit 4 X 10® noch sehr gut. Die im letzten Kapitel (5.3) beobachtete
Anderung des Aus-Stroms resultiert also hauptsichlich aus der kiirzeren Kanalléinge. Eine
weitere Anderung mit der Gate-Liinge zeigt sich beim Subthreshold-Swing, der fiir kurze
Gates eine Verringerung zeigt und das Schaltverhalten des Transistors somit schlechter wird.
Fiir ein Gate der Linge 0.43 nm ist Sy, = 90 mV/dec. Dieser Effekt kann auf die reduzierte
Kontrolle des Kanals durch das kleinere Gate zuriickgefiihrt werden. Insgesamt legen die
Ergebnisse aber nahe, dass auch mit extrem kurzem Gate noch immer eine relativ gute
Kontrolle des Transistorkanals moglich ist.

In Abb. 5.16 rechts ist die projizierte Zustandsdichte in logarithmischer Darstellung
aufgetragen. Betrachtet man die lokalisierten Zustinde im Kanal, so zeigt sich ein Anstieg
deren Anzahl fiir linger werdende Gates. Wie auch bei groferen Kanallidngen (vergleiche
Kap. 5.3) kann dieser Effekt auf einen breiteren Potentialtopf im Kanal zuriickgefiihrt werden,
in welchen mehr Zustinde passen.

Die Ergebnisse der NDS unterscheiden sich in Abb. 5.15b von den EHT-Ergebnissen im
Aus-Bereich drastisch (Abb. 5.15a), wo sich keine wesentliche Erh6hung des Aus-Stroms
im Fall der NDS zeigt. Auch die Anderung des Subthreshold-Swings, wie im Falle der EHT-
Rechnungen beobachtet, ist bei den NDS-Resultaten nicht vorhanden (vergleiche Abb. 5.15a
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Abb. 5.15.: Transfercharakteristiken in Abhéngigkeit der Gate-Lénge fiir den atomistischen
Ansatz mit EHT (a) und die NDS (b). Oben in linearer Darstellung (die Ach-
seneinteilungen links und rechts sind unterschiedlich aufgrund unterschiedlicher
An-Strome) und unten in logarithmischer Darstellung.

und 5.15b). Um beides zu verstehen, sind in Abb. 5.16 zu den projizierten Zustandsdichten
aus den EHT-Rechnungen die Bandkanten aus NDS-Rechnungen dargestellt. Betrachtet man
bei den NDS-Bandkanten den Bereich nahe den Kontakten und vergleicht die Fille fiir L, =
5.1nmund L, = 0.4 nm miteinander, so unterscheiden sich die Bandkanten nicht wesentlich.
Dies steht im Gegensatz zu den obigen Beobachtungen der projizierten Zustandsdichte aus
atomistischen Rechnungen, wo die Bereiche nahe den Kontakten eine klare Abhingigkeit von
der Gate-Linge — ein Abflachen der Leitungsbandkante fiir kurze Gates — zeigen (vergleiche
Abb. 5.16). Im Rahmen der NDS-Rechnungen wird die Barriere inmitten des Kanals durch
Variation der Gate-Linge kaum beeinflusst und die Transfercharakteristiken in Abb. 5.15b
unterscheiden daher nur minimal voneinander.

Das weist darauf hin, dass die Nachbildung der Ohmschen Kontakte durch einen fiir
Transistoren mit Schottky-Barrieren entwickelten Modellansatz fiir ein System, in welchem
die Anderung der elektronischen Struktur nahe den Kontakten fiir das Transportverhalten
wesentlich ist, nicht ausreicht. Durch Erweiterung des NDS-Modells auf Ohmsche Kontakte
konnte hier eine bessere Ubereinstimmung ermoglicht werden. Da ein solches Modell zum
Zeitpunkt der Arbeit nicht zur Verfiigung stand, sind weitere Untersuchungen diesbeziiglich
in Zukunft notwendig.

Fiir lange Gates ist die Verbiegung der Leitungsbandkante aus NDS-Rechnungen mit der
Leitungsbandkante aus atomistischen Rechnungen in guter Ubereinstimmung (sieche zum
Beispiel Abb. 5.16 fiir L, = 10.2nm oder Abb. 5.7), woraus die gute Ubereinstimmung in
Kap. 5.3 folgt.
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Abb. 5.16.: Projizierte Zustandsdichte D, fiir unterschiedliche Gate-Lidngen. Die Gate-
Source-Spannung betrigt in jedem Fall —0.9 V. Die mit der EHT berechnete
D, des Kanals ist farbig dargestellt. Die weii-schwarzen Linien entsprechen

Valenz- und Leitungsbandkante, berechnet mit der NDS.
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5.5. ABSCHLIESSENDE BEMERKUNGEN UND VERGLEICH MIT LITERATUR

02 Abb. 5.17.: Energieaufgeloste Elektro-
0.15 nendichte, mit Erlaubnis aus Koswarta
ET AL. [83] entnommen. Gut erkennbar

s sind lokalisierte Zustinde im Kanal.
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5.5. AbschlieBende Bemerkungen und Vergleich mit Literatur

Die atomistische Simulation zeigt die Entstehung diskreter Zustinde im Kanal. Diese Beob-
achtung wurde dabei auch von anderen Gruppen bestitigt [82—-84]. So untersuchten beispiels-
weise Koswarta ET AL. [83] ebenfalls einen CNTFET mithilfe des NEGF-Formalismus. Das
untersuchte System hatte dabei eine Kanallange von 20 nm und Kontakte der Lange 30 nm.
Um ein derartig groes System zu untersuchen wurde die TBM als atomistischer Ansatz zur
Elektronenstrukturrechnung verwendet. Auch hier wurden dotierte Kontakte untersucht, was
einen Vergleich mit der vorliegenden Arbeit ermoglicht.

Die energieaufgeloste Elektronendichte fiir dieses System, mit Erlaubnis aus Ref. [83]
entnommen, ist in Abb. 5.17 zu sehen. Bei den Untersuchungen von Koswarta ET AL. wurde
eine deutlich hohere Drain-Source-Spannung von 0.5 V angelegt. Auch eine deutlich hthere
Dotierung wurde verwendet, weshalb in Abb. 5.17 die Fermienergien der Kontakte weit
oberhalb der Leitungsbandkanten liegen. Im Kanal ist die resultierende Barriere gut erkennbar.
Die Valenzzustinde sind in dieser Barriere lokalisiert, was sich mit den Beobachtungen der
vorliegenden Arbeit deckt.

Das verwendete Modell zur NDS kann diesen Effekt nicht beschreiben, da eine konstante
elektronische Struktur des CNTs entlang dem Transistor vorausgesetzt wird. Somit sind, im
Vergleich zu den atomistischen Ergebnissen, deutlich mehr Zustinde im Kanal vorhanden
und ein Band-zu-Band-Tunneleffekt kann beobachtet werden. Es stellt sich die Frage, wann
diese Annahme des NDS giiltig ist. Fiir groBer werdende Kanallinge nimmt die Anzahl
der Zustinde im Kanal zu, da der Potentialtopf breiter ist (wie in Kap. 5.3 beobachtet
wurde). Im Grenzwert grofer Transistoren, wo die Zustandsdichte im Kanal zunehmend
kontinuierlich ist, ist eine effektive Beschreibung der Zustdnde, wie zum Beispiel im Rahmen
der NDS in dieser Arbeit geschehen, ausreichend. Die Ergebnisse der Arbeit mit dem
atomistischen Ansatz zeigen eine Unterdriickung des Band-zu-Band-Tunneleffekts infolge
der Lokalisierung. Dadurch zeigte der Transistor ein deutlich besseres An/Aus-Verhiltnis
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und das leicht ambipolare Verhalten, welches in Abb. 5.10 bei den mit NDS berechneten
Transfercharakteristiken zu sehen ist, wird unterdriickt.

Im Gegensatz hierzu zeigten andere Arbeiten jedoch auftretende Band-zu-Band-Tunnel-
strome trotz lokalisierter Zustinde im Kanal [45, 85]. Hier ist weiterer Forschungsbedarf
gegeben, wobei zu klédren ist, unter welchen Umstidnden diese Zustinde Ladungstransport
ermoglichen und dadurch der Band-zu-Band-Tunnelstrom anzutreffen ist. So zeigte sich in
Ref. [45] eine starke Abhéngigkeit von der Drain-Source-Spannung. Hier konnte auch ein
Kombination mit anderen Faktoren wie der Linge der Spacer oder der Stirke der Dotierung
wesentlich sein [80]. Weitere Untersuchungen zum Band-zu-Band-Tunneleffekt wiirden den
Rahmen dieser Arbeit jedoch sprengen.
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Zusammenfassung der Ergebnisse

In der vorliegenden Arbeit wurde ein CNTFET mit dotierten Elektroden untersucht. Der
untersuchte Transistor besitzt eine Linge von 10 nm, welche im Bereich aktueller experi-
menteller Forschungen liegt [13]. Es wurde ein zylindersymmetrisches Gate mit Vakuum als
Dielektrikum verwendet. Fiir die Simulation wurden zwei unterschiedliche Ansétze unter-
sucht: ein atomistischer Ansatz auf Basis des NEGF und ein Modell zur NDS auf Basis der
Schrodinger-Gleichung in effektiver-Massen-Nidherung.

Es wurde ein CNTFET mit dotierten Kontakten untersucht, da so die Anzahl der Atome im
Vergleich zu Metallkontakten klein gehalten werden kann. Zur Realisierung der Dotierung
wurde ein effektives Modell verwendet, welches die Untersuchung eines niedrigeren Dotie-
rungsgrads ermoglicht. Es handelt sich dabei um n-dotierte Kontakte, wobei pro Kontakt
0.05 e hinzugefiigt wurden. Dadurch befindet sich die Fermienergie knapp unterhalb der
Leitungsbandkante. Der untersuchte Transistor besitzt an der Kanal-Kontakt-Grenzflache da-
durch Ohmsche Kontakte. Nach Hinzufiigen eines Gates und fiir eine Gate-Source-Spannung
von V,, = 0 diffundieren Elektronen aus den Elektroden in den Kanal und fithren auch
dort zu n-leitendem Verhalten. Es resultiert so ein n-n-n-Transistor, der sich bei Vy = 0 im
An-Zustand befindet. Durch Anlegen einer negativen Gate-Source-Spannung werden die
Zustinde der Leitungsbandkante zu hoheren Energien verschoben und der Transistor schaltet
aus, da die Zustandsdichte an der Fermienergie sinkt.

Unter Verwendung des Programmpakets ATK wurden atomistische Untersuchungen auf
Basis der EHT und des NEGF durchgefiihrt. Fiir die EHT wurden Parameter von ZIENERT ET
AL. [75] verwendet. Die damit berechneten Ergebnissen zeigten gute Ubereinstimmung mit
DFT-Ergebnissen. Fiir die Interpretation des Transistorverhaltens wurde die projizierte Zu-
standsdichte verwendet, die sich hierfiir als hervorragend geeignetes Werkzeug herausstellte.
Darauf aufbauend wurde der untersuchte Transistor in einem Modell der NDS nachgebildet.
Ausgehend von der DFT-Bandstruktur wurde ein Parametersatz fiir die kontinuierliche Be-
schreibung im Rahmen des NDS-Modells extrahiert. Da die verwendete Implementation fiir
Transistoren mit Schottky-Barrieren entwickelt wurde, wurden die Ohmschen Kontakte durch
Variation der verfiigbaren Parameter (Hohe der Schottky-Barriere, Lage der Bandkanten in
den Kontaktbereichen) nachgebildet. Dadurch ist ein systematischer Vergleich des NDS-
Modells mit dem komplexeren NEGF-Ansatz moglich, da im Gegensatz zu experimentellen
Referenzdaten interne GroBen, wie beispielsweise die Transmission, verfiigbar sind.

Der Vergleich der untersuchten Methoden erlaubt mehrere Schlussfolgerungen. In beiden
Fillen ist der Transistor fiir Gate-Source-Spannungen von Null im An-Zustand und schaltet
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fiir negative Gate-Source-Spannungen aus. Bei atomistischen Rechnungen zeigen sich fiir
negative Gate-Source-Spannungen lokalisierte Zustinde im Kanal, da sich durch das Feld
der Gate-Elektrode ein Potentialtopf ausbildet. Diese Quanteneffekte konnen im Rahmen der
NDS nicht beschrieben werden, denn hier wird die elektronische Struktur des CNTs durch das
effektive Modell entlang des Transistors als konstant angenommen und bei Ladungstransfer
kommt es so zu einer synchronen Verbiegung der Teilbdnder. Als Folge sagen die NDS-
Rechnungen einen Band-zu-Band-Tunnelstrom fiir grole negative Gate-Source-Spannungen
voraus, sobald die Valenzbandkante nahe der Fermienergie ist. Daraus resultiert ein hoherer
Aus-Strom sowie ein leicht ambipolares Verhalten. Allerdings stehen, wie sich im Rahmen der
atomistischen Rechnungen in dieser Arbeit ergab, nur wenige lokalisierte Zustdnde im Kanal
fiir der Transport zur Verfiigung und der Band-zu-Band-Tunneleffekt wird so unterdriickt.

Das Verhalten der lokalisierten Zustinde im Kanal wurde bei der Variation der Kanal- und
Gate-Lénge erstmalig systematisch untersucht. In beiden Fillen fiihrt eine grofere Liange
zu einem Anstieg der Anzahl dieser lokalisierten Zustinde im Kanal, was mit dem Modell
des Potentialtopfs gut erklédrt werden kann. Bei der Untersuchung der Kanalldngenabhingig-
keit des Transistors zeigte sich, wie fiir ballistischen Transport zu erwarten ist, bei beiden
Methoden keine Abhingigkeit des An-Stroms von der Kanallidnge. Durch Verkiirzung des
Kanals wird in beiden Fillen der Aus-Strom grofler und das An/Aus-Verhiltnis sinkt. Hier
zeigt sich aufgrund der Unterdriickung des Band-zu-Band-Tunnelstroms infolge lokalisierter
Zusténde ein kleinerer Aus-Strom im Rahmen der EHT-Rechnungen, weshalb der Transistor
bessere Eigenschaften zeigt als durch die NDS vorhergesagt wird. Bei der NDS ist der
Band-zu-Band-Tunnelstrom aufgrund schmaler Barrieren an den Kontakten besonders bei
kurzen Transistoren wesentlich, weshalb sich die Ergebnisse beider Methoden besonders bei
diesen Transistoren stark unterscheiden.

Durch Variation der Gate-Linge bei festgehaltener Kanalldnge wurde fiir kurze Gates mit
dem atomistischen Ansatz ein leichter Anstieg des Aus-Stroms sowie eine Verschlechterung
des Subthreshold-Swings infolge der geringeren elektrostatischen Kontrolle des Kanals
beobachtet. Dies konnte durch die NDS nicht reproduziert werden. Das weist darauf hin,
dass die Modellierung der Ohmschen Kontakte durch die verfiigbaren Parameter (die fiir
Transistoren mit Schottky-Barrieren gedacht sind) nicht ausreicht. Eine Erweiterung des
Modells zur NDS auf Ohmsche Kontakte konnte hier bessere Ubereinstimmung liefern.

Hinsichtlich des Schaltverhaltens sind die Ergebnisse beider Methoden, insbesondere
fiir lange Transistoren, in guter Ubereinstimmung. Fiir Routinerechnungen zum Schalt-
kreisentwurf kann die NDS zur Einschitzung des Schaltverhaltens gut verwendet werden.
Unterschiede zwischen den Methoden zeigen sich beim An- beziehungsweise Aus-Strom,
welche durch Anderung der Kontaktparameter moglicherweise reduziert werden konnen.

Im Vergleich zu aktuellen experimentellen Arbeiten zu CNTFETs [13, 14] hat der unter-
suchte Transistor hervorragende Eigenschaften. Fiir Kanalldngen von circa 8 nm und lénger
liegt der Subthreshold-Swing unterhalb von 80 mV/dec und das An/Aus-Verhiltnis iiber
10°. Zusitzlich zeigt sich kein ambipolares Verhalten, was den untersuchten Transistor fiir
Anwendungen in digitalen Schaltkreisen attraktiv macht.
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Ausblick

Auf Basis der vorliegenden Arbeit sollte die Untersuchung der CNTFETSs weiter ausgedehnt
werden, wobei diverse Themengebiete interessant sind.

Die Untersuchung des Band-zu-Band-Tunneleffekts sollte ausgeweitet werden. Aufgrund
lokalisierter Zusténde ergab sich eine Unterdriickung dieses Tunnelstroms im Rahmen der
atomistischen Rechnungen. Da Band-zu-Band-Tunnelstréme in anderen Arbeiten dennoch
beobachtet wurden, stellt sich die Frage, unter welchen Bedingungen der Band-zu-Band-
Tunneleffekt eine Rolle spielt. So konnte es moglich sein, durch Variation der Transistorpara-
meter die Lokalisierung der Zustéinde auszunutzen, um Transistoren mit moglichst groBem
An/Aus-Verhiltnis zu produzieren. Auch andere eindimensionale Systeme, wie beispielsweise
Silizium-Nanodrihte kdonnen auf diesen Effekt hin untersucht werden.

Aufbauend auf den Ergebnissen dieser Arbeit sollten weitere CNT-Transistoren untersucht
werden. Von Interesse sind hier zum Beispiel CNTs mit groleren Radien, da diese in Experi-
menten bevorzugt verwendet werden [13, 14]. Auch weitere Gate-Strukturen, insbesondere
planare Gates, sind von Bedeutung, wobei auch die Beriicksichtigung praxisrelevanter Isola-
torschichten interessant ist. Von besonderem Interesse ist die Untersuchung anderer Kontakte
(insbesondere Metallkontakte), da dies ein wesentliches Thema der aktuellen Forschung ist.
Ein direkter Vergleich des atomistischen Modells mit den experimentellen Ergebnissen wire
dann besser moglich.

Die verwendete Dotierung im atomistischen Ansatz fiihrte zu einer Ladung der Elektroden
und dadurch zu langreichweitigen Streufeldern. Neue Versionen von ATK (die zum Zeit-
punkt der Arbeit nicht zur Verfiigung standen) ermoglichen die Verwendung sogenannter
Kompensationsladungen. Dabei werden positive Ladungen zu den Atomen hinzugefiigt, die
die Ladung der Elektroden kompensieren. In Zukunft sollte ein Vergleich dieser Methode mit
der in der Arbeit verwendeten Methode erfolgen.

Da zum Zeitpunkt der Arbeit nur Kontakte mit Schottky-Barrieren in der NDS implemen-
tiert waren, mussten Ohmsche Kontakte nachgebildet werden. Hier wire eine entsprechende
Erweiterung des NDS-Modells interessant. Insbesondere bei der Variation der Gate-Linge
aufgetretene Unterschiede konnen so moglicherweise gelost werden. Zusétzlich kénnen die
Parameter zur Beschreibung der Kontakte in der NDS auf Basis der NEGF-Rechnungen
angepasst werden und die in der Arbeit aufgetretenen Unterschiede im An- und Aus-Zustand
verkleinert werden.

Die Bestimmung der Bandliicke ist eine zentrale Herausforderung bei der Verwendung
der DFT (und damit auch dem EHT-Parametersatz, der an DFT-Daten gefittet wurde). In der
Arbeit spielte dies keine Rolle, da das Ziel der Arbeit ein Methodenvergleich war und hier
beide Methoden auf den gleichen DFT-Resultaten basieren. Fiir zukiinftige Untersuchungen
sollte diesbeziiglich jedoch nach Lésungen gefunden werden. Moglich ist hier zum Beispiel
die Verwendung komplexerer DFT-Funktionale oder aber die Entwicklung eines neuen
Parametersatzes fiir die EHT (zum Beispiel auf Basis von GW-Rechnungen).
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Anhang A.

Elektronische Struktur des
(7,0)-Kohlenstoffnanorohrchens

Die Beschreibung der elektronischen Struktur des CNTs — und insbesondere der Bandliicke —
ist entscheidend fiir die Ergebnisse der Simulation. Fiir alle Berechnungen im Rahmen der
Arbeit stellt die DFT die Basis dar (die Parameter der EHT als auch der NDS werden an
DFT-Daten gefittet). Wie in Kap. 3.2.1 erwihnt wurde, ist die Vorhersage der Bandliicke mit
DFT-Rechnungen jedoch schwierig.

Es wurden zu Beginn der Arbeit umfangreiche Testrechnungen mit denen in ATK verfiig-
baren LDA- und GGA-Funktionalen anhand des geometrieoptimierten! (7,0)-CNTs durch-
gefiihrt. Die Bandstrukturen, berechnet mit dem LDA-Funktional von J. P. PERDEwW und A.
ZUNGER [72] und GGA-Funktional von J. P. PErpEw, K. BURKE und M. ErNzErRHOF [71], sind
in Abb. A.1 dargestellt. Die berechneten Bandliicken liegen bei 0.15 eV (LDA) beziehungs-
weise 0.19 eV (GGA), in guter Ubereinstimmung mit anderen Arbeiten [86, 87], die ebenfalls
LDA-Funktionale verwenden.

Experimentelle Messungen der Ubergangsenergie des (7,0)-CNTs ergaben jedoch we-
sentlich hohere Bandliicken von circa 1.29 eV [88]. Vergleichbare Werte konnen nur mit
wesentlich aufwindigeren GW-Rechnungen (1.22 eV [86]) oder unter Verwendung komple-
xerer DFT-Funktionale reproduziert werden (TPSS-Hybridfunktional [89]: 1.22 eV [90] oder
B3LYP-Hybridfunktional [91]: 0.93 eV [92]).

Fiir die Rechnungen mit EHT (oder semiempirische Methoden im Allgemeinen) miissen
die Parameter an derartige Referenzdaten gefittet werden. Die Findung eines neuen Para-
metersatzes fiir die EHT-Rechnungen auf Basis komplexer Methoden oder Funktionale ist
jedoch nicht Ziel der vorliegenden Arbeit und sollte Bestandteil zukiinftiger Untersuchun-
gen sein (zum Beispiel auf Basis von GW-Rechnungen, die aktuell in der Arbeitsgruppe
untersucht werden). Stattdessen wird in der Arbeit der Parametersatz von A. ZIENERT ET AL.
[75] verwendet. Dieser wurde an die mit GGA-Funktional berechnete Bandstruktur eines
metallischen (6,6)-CNTs gefittet und sagt fiir den unoptimierten Fall ebenfalls eine zu kleine
Bandliicke von E,,, = 0.15eV voraus.

Um hier Abhilfe zu schaffen wird das unoptimierte (7,0)-CNT fiir die Untersuchungen
der Arbeit genutzt, da fiir dieses das verwendeten GGA-Funktional mit 0.5 eV eine hohere

IFiir die Optimierung wurde das Quasi-Newton-Verfahren mit einem Abbruchkriterium von 0.01 eV/A verwen-
det.
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Abb. A.1.: Bandstruktur des (7,0)-CNTs vor (links) und nach der Geometrieoptimie-
rung (rechts). Es sind Ergebnisse von DFT-Rechnungen mit LDA- und GGA-
Funktional sowie von EHT-Rechnungen dargestellt.

Bandliicke ergibt (siehe Abb. A.1). Der verwendete EHT-Parametersatz von A. ZIENERT ET AL.
liefert Ey,, = 0.57 eV fiir das unoptimierte CNT. Die Struktur des CNTs ist dabei die von
ATK zur Verfiigung gestellte, bei welcher der Abstand benachbarter Kohlenstoffatome a. . =
1.420 86 nm betrigt. Da der Vergleich zweier Methoden der Schwerpunkt der Arbeit ist und
in beiden Fillen die Parameter auf der gleichen DFT-Bandstruktur basieren, beeintréachtigt die
Verwendung des unoptimierten CNTs und die immer noch kleine Bandliicke in keiner Weise
die Aussagen der Arbeit hinsichtlich des Methodenvergleichs. Zugleich befindet sich die
Bandliicke damit in einem Bereich der den Bandliicken technologierelevanter CNTs dhnlich

ist und eine Eignung als Halbleitermaterial ermoglicht.
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Anhang B.

Simulationsparameter

B.1. Parameter fiir Rechnungen mit Dichtefunktionaltheorie

Die Elektronentemperatur betrégt fiir alle Rechnungen 7;,; = 300 K und bestimmt die Vertei-
lung der Elektronen. Sie wird bei der Fermiverteilung beriicksichtigt.

Fiir das Austausch- und Korrelationsfunktional wird in der Arbeit das GGA-Funktional
von J. P. PErpEW, K. BURKE und M. ErnzerHOF [71] verwendet. Die fiir die EHT-Rechnungen
verwendeten Parameter (vergleiche Anh. B.2) wurden ebenfalls aus Fits an DFT-Rechnungen
mit diesem Funktional bestimmt.

Es wird als Basis eine DZP-Basis gewahlt. Abb. B.1 zeigt Bandliicke, Gesamtenergie und
Fermi-Energie in Abhéngigkeit der in ATK verfiigbaren Basen. Im Vergleich zu weniger
komplexen Basen (SZ, DZ, SZP) zeigen sich zur DZP-Basis noch grofle Schwankungen.
Eine DZP-Basis ist hier also notwendig. Der Vergleich zwischen DZP- und DZDP-Basis
zeigt keine wesentlichen Unterschiede hinsichtlich den Ergebnissen, so dass die DZP-Basis
anstelle der komplexeren DZDP-Basis ausreichend gute Ergebnisse liefert. Die Aussagen
werden dabei auch durch Ref. [93] bestitigt, die ebenfalls die Wahl einer DZP-Basis fiir
Rechnungen mit CNTs empfahlen.

Als Pseudopotentiale werden die bereits durch ATK zur Verfiigung gestellten verwendet.
Diese wurden nach dem Troullier-Martens-Schema [94] erzeugt und sind normerhaltend.
Normerhaltend bedeutet, dass das Integral iiber die Ladungsdichten innerhalb des Abschnei-
deradius fiir das Pseudopotential mit dem realen System iibereinstimmt [95].

Der sogenannte Density-Mesh-Cutoff-Parameter Ey;q ist bestimmend fiir die Feinheit des
Gitters beim Losen der Poisson-Gleichung. Er wurde fiir die Rechnung auf 75 Ey; gesetzt
(1 Eyy = 27.211eV). Der Abstand zweier benachbarter Gitterpunkte Ax lésst sich daraus iiber

h
Ax = — 20 (B.1)

2meEgrid
berechnen [79] und betrégt fiir die DFT-Rechnungen entsprechend Ax =~ 0.014 nm. Fiir
die Berechnung eines Transistors der Lange 10.2 nm und einer Einheitszelle der Breite
und Hohe 20 nm ergeben sich 754 Gitterpunkte entlang des Transistors (in z-Richtung)
und 147 Gitterpunkt senkrecht dazu (in x- beziehungsweise y-Richtung), insgesamt also
~ 16 Millionen.
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ANHANG B. SIMULATIONSPARAMETER
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Abb. B.1.: Bandliicke E,,,, Gesamtenergie E,, und Fermi-Energie E, fiir die in ATK verfiig-

baren Basissitze. Die Werte fiir E,, sind relativ zur berechneten Gesamtenergie

mit DZDP-Basis

Die Anzahl der k-Punkte in CN'T-Richtung unterscheidet sich von der Art der Rechnung.
Fiir reine Elektronenstrukturrechnungen mit einer Einheitszelle, werden 50 k-Punkte entlang
des CNTs gewihlt. Im Gegensatz dazu werden fiir die Elektrodenrechnungen (bei welchen
zwei CNT-Einheitszellen betrachtet werden) 25 Punkte gewihlt!. Fiir die Transportrechnun-
gen wird auch fiir den Kanal ein k-Punkt verwendet. Da die verwendeten Elektroden aus
zwei CNT-Einheitszellen bestehen, werden dort 25 k-Punkte in z-Richtung genutzt. Bei der
Berechnung des Kanals wird auch entlang des CNTs ein k-Punkt verwendet. Senkrecht zum
Transistor wird jeweils ein k-Punkt verwendet. Fiir die Wahl der k-Punkte wird von ATK
intern das Monkhorst-Pack-Schema [96] verwendet.

B.2. Parameter fiir Rechnungen mit erweiterter Hiickelmethode

Fiir die EHT-Rechnungen werden grofitenteils die gleichen Parameter wie fiir die DFT-
Rechnungen verwendet (sofern notwendig). Eine Ausnahme ist der Density-Mesh-Cutoff-
Parameter, der auf 10 Ey; gesetzt wird. Das ergibt unter Verwendung von GI. (B.1) einen
Abstand benachbarter Gitterpunkte von 0.07 nm. Fiir die Berechnung eines Transistors der
Lénge 10.2 nm und einer Einheitszelle mit Breite und Hohe 20 nm ergeben sich dadurch
146 Gitterpunkte entlang des Transistors (in z-Richtung) und 28 Gitterpunkt senkrecht dazu
(in x- und y-Richtung), insgesamt also ~ 114 Tausend. Der Grund fiir das, im Vergleich zu
DFT-Rechnungen, grobere Gitter liegt in der Tatsache begriindet, dass bei EHT-Rechnungen
zur Bestimmung des Potentials der Atome Punktladungen verwendet werden. Dies ist bereits
eine recht grobe Niherung, so dass ein feineres Gitter wenig Nutzen bringen wiirde. Bei

IDie Verwendung einer ungeraden Zahl an k-Punkten ist dabei zu empfehlen, da so der I'-Punkte genau getroffen
wird.
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B.3. VERWENDETE RANDBEDINGUNGEN ZUR LOSUNG DER P01SSON-GLEICHUNG

Tab. B.1.: Die im Rahmen der Arbeit verwendeten Parameter von ZIENERT ET AL. [75] fiir die

Rechnungen mit EHT.
n l E* [eV] C [a(_)3/2] C, [383/2] m [aal] 7, [aal]
2 0 -21.6084 0.70777 - 2.01357 -
2 1 -14.2883 0.034 603 0.382108 1.192 2.06477
3 2 —5.78956 0.382108 - 1.22177 -

ag ist der Bohrradius (= 0.0529 nm). Alle Wichtungsparameter §; betragen 2.8. Das zu
diesem Parametersatz gehorende Vakuumlevel liegt bei E,,;, = —9.4392¢V.

DFT-Rechnungen hingegen ist ein feineres Gitter aufgrund der Beriicksichtigung der Orbitale
sinnvoll.

Fiir die in Kap. 3.2.2 vorgestellten Parameter werden Werte aus Ref. [75] verwendet,
welche in Tab. B.1 gezeigt sind. Dieser Parametersatz verwendet zwei Slater-Orbitale pro
Atom, entsprechend ergeben sich fiinf Parameter. Die sich fiir das (7,0)-CNT ergebenden
Bandstrukturen aus EHT- und DFT-Rechnungen sind in Abb. A.1 zu finden.

B.3. Verwendete Randbedingungen zur Losung der
Poisson-Gleichung

Bei Elektronenstrukturrechnungen werden fiir die Losung der Poisson-Gleichung periodische
Randbedingungen in alle drei Dimensionen verwendet. Dem gegeniiber wird bei Trans-
portrechnungen an der Kanal-Kontakt-Grenzfliche das im Rahmen der Elektronenstruk-
turrechnung der Kontakte berechnete Potential als Randbedingung verwendet (Dirichlet-
Randbedingungen). Senkrecht zum CNT werden am Rand der Simulationsbox Neumann-
Randbedingungen genutzt, an denen das elektrostatische Feld Vv verschwindet. Die Elek-
trodenstrukturrechnungen werden mit periodischen Randbedingungen entlang dem CNT
durchgefiihrt. Senkrecht dazu werden Neumann-Randbedingungen genutzt.
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Anhang C.

Vergleich zwischen Dichtefunktionaltheorie und
erweiterter Hiickelmethode

C.1. Physikalische Betrachtung

Fiir die Rechnungen der Arbeit kommt die EHT zum Einsatz, da die DFT fiir die Simulation
langerer Transistoren sehr viel Rechenzeit benétigt (die Zentralregion eines Transistors
der Linge 10.2 nm besteht aus 672 Atomen). Auch der Arbeitsspeicherverbrauch bei DFT-
Rechnungen ist hoher, da fiir genaue Ergebnisse ein feiner aufgelostes Gitter als bei EHT
zur Losung der Poisson-Gleichung notwendig ist (siche Anh. B.1). Dennoch wurden einige
Datenpunkte zu Vergleichszwecken gerechnet. Ein Vergleich hinsichtlich Rechenzeit und
Konvergenz kann weiter unten gefunden werden.

Abb. C.1a zeigt die Transfercharakteristik fiir Transistoren mit Kanalldngen von 5.1 nm und
10.2 nm, jeweils mit EHT und DFT berechnet. Im An- und Sperrbereich sind die Unterschiede
zwischen den beiden Methoden nur marginal. Ein Unterschied zeigt sich im Aus-Zustand, wo
DFT-Rechnungen einen hoheren Aus-Strom vorhersagen (um eine Groflenordnung bei einem
Transistor mit L, = 5.1 nm). Zu erkléren ist das mit der um 0.07 eV kleineren Bandliicke
der EHT-Bandstruktur im Vergleich zur DFT-Bandstruktur (die Bandstrukturen sind in Abb.
A.1 dargestellt). Bei Betrachtung der Transmissionsspektren, die in Abb. C.1b dargestellt
sind, zeigt sich, dass die Valenzbandkante bei DFT-Rechnungen niher an der Fermienergie
liegt. Das ist irrelevant solange die Leitungsbandkante fiir den Ladungstransport ma3gebend
ist. Doch fiir niedrige Gate-Source-Spannungen beeinflussen diese Zustinde den ohnehin
schon kleinen Aus-Strom.

Da die projizierte Zustandsdichte ein wichtiges Werkzeug im Rahmen der Arbeit ist, ist
auch hier ein Vergleich naheliegend. Fiir Vo, = —0.4 V sind in Abb. C.1c die jeweiligen
Ergebnisse aufgetragen. Mit Ausnahme der etwas hoher liegenden Valenzbandkante sind die
Ergebnisse in guter Ubereinstimmung. Auch die diskreten Zustinde innerhalb des Kanals
sind bei DFT-Rechnungen vorhanden.
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(b) Transmissionsspektren fiir vier unterschiedliche Werte von VgS (L, = 10.2nm). Die
Fermienergien der Kontakte sind grau gestrichelt eingezeichnet.
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Abb. C.1.: Vergleich der Ergebnisse zwischen DFT und EHT.
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ANHANG C. VERGLEICH ZWISCHEN DICHTEFUNKTIONALTHEORIE UND ERWEITERTER HUCKELMETHODE
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Abb. C.2.: Rechenzeit ¢, und Anzahl der Konvergenzschritte N, fiir verschiedene Gate-
Source-Spannungen, jeweils fiir Rechnungen mit DFT und EHT. Die Kanalldnge
des Transistors ist Ly, = 10.2 nm.

C.2. Rechenzeit und Konvergenz

Abb. C.2a zeigt die Rechenzeit 7, der Transportrechnungen fiir vier verschiedene Gate-
Source-Spannungen. Der untersuchte Transistor hat eine Kanalldnge von 10.2nm (672
Atome). Wie zu erwarten ist, werden bei Verwendung der EHT stets kiirzere Rechenzeiten als
mit DFT benétigt. Wihrend fiir die DFT Rechenzeiten zwischen 13 und 27 Stunden benotigt
wurden, waren die Rechnungen mit EHT meist unter 2 Stunden beendet. Eine Ausnahme ist
bei V, = 0.1V erkennbar, wo die durchgefithrte EHT-Rechnung circa 14 Stunden lief. In
Abb. C.2b ist die zugehorige Anzahl der Konvergenzschritte N_,,. aufgezeigt. Es zeigt sich,
dass die vergleichsweise lange Rechenzeit mit EHT fiir V,, = 0.1V aus einer langsamen
Konvergenz der Rechnung folgt. Ebenfalls schlechte Konvergenz wurde bei einigen anderen
EHT-Rechnungen im Rahmen dieser Arbeit beobachtet, doch stellt dies eher eine Ausnahme
dar.

Berechnet man die Rechenzeit pro Selbstkonsistenz-Schritt ¢ ;. /Ny, SO zeigt sich, dass
die DFT-Rechnungen im Mittel 14-mal soviel Rechenzeit als die EHT-Rechnungen benotigen.
Fiir zukiinftige Untersuchungen groBerer Transistoren ist die DFT somit nur bedingt geeignet.
Zwar konnen einzelne Datenpunkte mit vertretbarem Rechenaufwand berechnet werden,
doch bei umfangreichen Parametervariationen (zum Beispiel Vi fiir Transfercharakteristiken)
sind Alternativen wie die EHT fiir ein solch grofes Systeme notwendig.
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