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1 Einflhrung

Der Entwurf elektronischer Bauelemente und die B-
forschung der Funktionsmechanismen erfordern die
Bereitstellung geeigneter Simulationsverfahren. Die
Ziele der Bauelementesimulation bestehen haupt-
sachlich in der Berechnung des charakteristischen
Verhaltens der Bauelemente in Form von Kennlinien,
Schaltzeiten bzw. Grenzfrequenzen vor der technolo-
gischen Realisierung. Weiterhin kénnen durch Simula-
tionen technologieabhangige Parameter optimiert und
Fehler im Herstellungsprozess analysiert werden.
Innerelektronische Grof3en, die am realen Bauelement
nur indirekt oder gar nicht messbar sind, lassen sich
darstellen, so dass das Verstandnis innerelektroni-
scher Vorgange insbesondere bei der Entwicklung
neuer Bauelemente erhéht wird.

Die Entwicklung der Programme zur numerischen
Bauelementesimulation begann in den 70iger Jahren
in einer Gruppe unter Leitung von Prof. Dr. Horst
Elschner an der TU Dresden mit Arbeiten zu Gunn-
Elementen [1]. Spater wurden erste Berechnungen an
Bipolarstrukturen vorgenommen [2]. Zu Beginn der
80iger Jahre wurden Programme zur 1D- und 2D-
Analyse von Halbleiterbauelementen fertiggestellt [3,4]
sowie verschiedene quasi-2D-Verfahren entwickelt [5].
Aul3erdem wurde mit der Untersuchung von Bauele-
menten auf der Basis von GaAs begonnen [6]. In die-
ser Zeit liefen bereits Arbeiten zur Entwicklung des
3D-Simulators SIMBA [7]. Dieser Simulator wurde in
den folgenden Jahren standig vervollkommnet und zur
industriellen Reife gefuhrt [8,9]. Seit 1990 wird SIMBA
als Gemeinschaftsprojekt der TU Dresden und der
HTW Dresden weiterentwickelt und gepflegt. In den
letzten Jahren wurde der Simulator insbesondere fur
die Berechnung nanoelektronischer Bauelemente
erweitert und fur zahlreiche Applikationen eingesetzt
[10-17].

Im folgenden wird der aktuelle Stand der physikali-
schen Modelle sowie der numerischen Methoden von
SIMBA dargestellt. AnschlieRend werden verschiede-
ne Anwendungen gezeigt.

2 Physikalische Modelle

Die Modellierung des Ladungstransportes erfolgt im
Programmsystem SIMBA mit Hilfe nichtlinearer par-
tieller Differentialgleichungen. Aus den durch zusatzli-
che Rand- und Anfangsbedingungen festgelegten
Lésungen dieser Differentialgleichungen werden dann
die Stromdichten J, und J, berechnet.

Daraus wiederum kann das durch Spannungen und
Stréme ausgedriickte Klemmenverhalten berechnet
werden. Im Sinne einer quasistationaren Né&herung
kann man das Potential j, die Ldcherdichte p, die
Elektronendichte n und die Stromdichten J, und J, zur
Beschreibung des Ladungstransports verwenden. Das
urspriinglich in  SIMBA implementierte klassische
Drift-Diffusions-Modell besteht aus der Poissonglei-
chung (mit zusatzlicher Raumladungsdichte r pp zur
Simulation von Piezoladungen [16])
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und den Transportgleichungen fir die Locher- und
Elektronenstromdichte
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Unter Einbeziehung der sogenannten Bandparameter
Qy und Q, gestattet das Drift-Diffusions-Modell die
Simulation von Heterostrukturen [17]. Die Bandpara-
meter sind Funktionen der Ortskoordinaten und der
Temperatur:
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Der Index ,ref* bezeichnet in (6), (7) die Daten eines
Referenzmaterials, d.h. eines Materialgebietes im
Bauelement, in dem die Bandparameter null werden.

Um den Anforderungen bei der Simulation immer Klei-
ner werdender Strukturen gerecht zu werden, wurde
zum einen eine Erweiterung des Modellgehaltes in
makroskopischer Hinsicht vorgenommen, indem ne-
ben den Erhaltungsgleichungen fir die Ladung (Konti-
nuitatsgleichungen) auch Erhaltungsgleichungen fir
die Energie der Locher und Elektronen w, und w, mit
einbezogen wurden [17]. Unter der Ublichen Vernach-
lassigung der kinetischen Energie der Ladungstrager,
d.h. mit
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ergeben sich diese Energiebalancegleichungen fir die
Lécher- und Elektronenenergie zu
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die Energieflussdichten werden mit folgendem Trans-
portmodell beschrieben
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Zusammen mit den klassischen Drift-Diffusions- glei-
chungen (Halbleitergleichungen) bilden diese Glei-
chungen eine Form des hydrodynamischen Modells
(HD-Modell). In den Gleichungen (10) bis (13) be-
zeichnen T, und T, die Locher- und Elektronentempe-

raturen, die mit der oben genannten Néherung (8),(9)
ein Mal fur die Energie der Locher bzw.

ist die Energie der
d tyn
sind die Energierelaxationszeiten und k, und k; sind

Elektronen sind. w, =34 xkT,
Ladungstrager bei Gittertemperatur T, t,,

die thermischen Leitfahigkeiten der Lécher und Elekt-
ronen.

Die im HD-Modell zuséatzlichen Grof3en, Locher- bzw.
Elektronentemperatur, werden benutzt, um die klassi-
schen Transportgleichungen in folgender Weise zu
modifizieren:
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Bei Bauelementen mit Abmessungen im Nanometer-
bereich bzw. an den Materialibergangen bei Hetero-
bauelementen treten verschiedene quantenmechani-
sche Effekte auf. Die Ladungstrager kbnnen sich nicht
mehr frei in alle Raumrichtungen bewegen. Die Bewe-
gung ist in einzelne Richtungen beschrankt, so dass
sich sogenannte zwei-, ein- oder nulldimensionale
Ladungstragergase bilden.

Das makroskopisch als kontinuierlich angenommene
Leitband ist im Bereich dieser Ladungstragergase in
einzelne Energieniveaus aufgespalten. Die selbstkon-
sistente LOdsung von Schrodinger- und Poisson-
Gleichung ist ein mikroskopisches Modell zur Be-
schreibung dieser quantenmechanischen Effekte und
wurde in SIMBA implementiert.

Fur den gekoppelten mikroskopisch/makroskopi-
schen Algorithmus [12] wird die Effektive-Masse-
Naherung der Schrédinger-Gleichung fiir die Elektro-
nen gelést. Die Losung erfolgt ein- bzw. zweidimensi-
onal in Abhangigkeit von der Art der betrachteten
Struktur und des Elektronengases.

Die Schrodinger-Gleichung
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und die Poisson-Gleichung werden selbstkonsistent
gelést. m’ ist die effektive Masse der Elektronen und
wird als Materialkonstante angenommen. E reprasen-
tiert die diskreten Energieniveaus, y die entsprechen-
den Wellenfunktionen und h ist die Plancksche Kon-
stante. Die potentielle Energie W ist definiert mit

W =- ej + D\NC * ch + Wim (17)



DW_¢ ist die Diskontinuitéat des Leitbandes am Hetero-
Ubergang, W, die Ilokale Wechselwirkungs-
Korrelations-Energie und W, die Bildenergie.

Das elektrostatische Potential als Ergebnis der L&-
sung der Poisson-Gleichung und die Wellenfunktionen
y sowie die Eigenenergien E, als Ergebnis der

Schrédinger-Gleichung werden zur Berechnung der
mikroskopischen Elektronendichte n.; genutzt.

Fir eine Bauelementesimulation missen weiterhin die
Parameter des Dotierungsprofils vorgegeben werden.
Sie koénnen z.B. durch eine vorangehende Technolo-
giesimulation bestimmt werden. Fir die Rekombinati-
ons- bzw. Generationsraten gibt es im Programm
SIMBA eine breit gefacherte Hierarchie von Modellen,
die es erlaubt, wahlweise unterschiedliche Effekte (wie
SHOCKLEY/READ'HALL-Rekombination, Auger-
Rekombination, Rekombination Uber Trapniveaus,
Band-Band-Tunnelgenera- tion, Avalanche- und Foto-
generation) einzubeziehen. Die Ladungstragerbeweg-
lichkeiten m, bzw. m, sind Funktionen der elektri-

schen Feldstarke, der Gitter- bzw. Ladungstragertem-
peratur, der Materialzusammensetzung und der Dotie-
rung. Auch fir ihre Beschreibung gibt es im Programm
SIMBA eine Anzahl von  Standardmodellen
[14],[16],[27].

Fir die Simulation des thermischen Verhaltens wird
das bisher beschriebene Modell noch durch die War-
meleitungsgleichung erganzt [14]:
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In Gleichung (18) bezeichnet r die Dichte und c die
spezifische Warmekapazitat. Zusatzlich werden noch
Modelle fir die Warmeleitfahigkeit | und die Warme-
generationsrate H benétigt:

H=JxE" (19)

E =-grad( - j,) . (20)

Dabei ist j, das Potential im thermodynamischen
Gleichgewicht.

Die Bereitstellung von zuverlassigen Messdaten zur
Anpassung der Parameter aller oben genannten Mo-
delle beeinflusst die Genauigkeit und Brauchbarkeit
der Simulationsergebnisse in hohem MaRe. Neben
geeigneter Messtechnik benétigt man hierzu auch ein
gewisses Mal3 an Erfahrungen und Fingerspitzenge-
fuhl. Im Internet sind weitere Informationen zum Pro-
gramm SIMBA unter der Adresse http://www.iee.et.tu-
dresden.de/~klix/simba/ zu finden.

3 Numerische Methoden

Die Ortsableitungen in den Halbleitergleichungen, den
Energiebalancegleichungen und der Warmeleitungs-
gleichung werden im Programm SIMBA mit einer
Boxmethode in einem orthogonalen, nicht- aquidistan-
ten Gitter diskretisiert. Nichtplanare Ober- flachen
miissen durch eine Approximation mit kleinen Stufen
bertcksichtigt werden. Durch das gewahlte Gitter sind
die Koeffizientenmatrizen der bei der Diskretisierung
entstehenden Gleichungssysteme regelmafig struktu-
rierte  Bandmatrizen. Durch die Ortsdiskretisierung
entsteht ein  Algebro-Differentialgleichungssystem
erster Ordnung bezlglich der Zeit. Fur dynamische
Simulationen wird zur Zeitdiskretisierung im Pro-
gramm SIMBA das implizite Eulerverfahren ohne
Schrittweitensteuerung verwendet.

Als Ldsungsverfahren kommt im Programm SIMBA
der Gummel-Algorithmus [8] zur Anwendung. Ein
wichtiger Vorteil dieser Losungsmethode ist der no-
dulare Aufbau, wodurch zusétzliche Gleichungen, wie
die Energiebalancegleichungen oder die Warmelei-
tungsgleichung relativ leicht hinzugefiigt werden koén-
nen. Bei hoheren Stromdichten oder dem Einsetzen
stark nichtlinearer Effekte (Avalanchegeneration) steigt
die Rechenzeit stark an.

Bei der Simulation realer Probleme sind die linearen
Gleichungssysteme insbesondere bei hohen Strom-
dichten sehr schlecht konditioniert. Wie bei den meis-
ten vergleichbaren Simulatoren werden im Programm
SIMBA verschiedene vorkonditionierte Gradientenver-
fahren eingesetzt [8], [9], [11]. Als Vorkonditionierer
hat sich nach unseren Erfahrungen nur eine unvoll-
standige LU-Zerlegung bewahrt. Andere Iterationsver-
fahren scheiden wegen des gegeniber Gradientenver-
fahren deutlich schlechteren Konvergenzverhaltens
aus.

4 Anwendungen

BERECHNUNG VON HETEROJUNCTION-BIPOLARTRANSIS-
TOREN (HBT) UNTER BERUCKSICHTIGUNG DER W ARME-
LEITUNGS GLEICHUNG

HBT-Strukturen bieten interessante Mdglichkeiten fur
Anwendungen im Hochstfrequenzbereich (z.B. Mobil-
funk) bei hoheren Leistungen. In diesen Féallen tritt
eine Eigenerwarmung auf, die bei der Simulation der-
artiger Bauelemente durch Einbeziehung der Warme-
leitungsgleichung berticksichtigt werden kann. In BILD
1 ist der untersuchte GalnP/GaAs-HBT dargestellt
[14]. Aufgrund der Symmetrie der Struktur erfolgt nur
die Berechnung einer Halfte. In TABELLE 1 sind die
Parameter der einzelnen Halbleiterschichten aufgelis-
tet.
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Bild 1 Strukturaufbau des HBT

Tabelle 1 Schichtparameter des HBT

Material Dicke Dotierung
InGaAs 30 nm 1019 cm3
InGaAs...GaAs 30 nm 1019 cm3
GaAs 100 nm 42018 cm?3
GaAs 200 nm 44017 cm3
InGaP 20 nm 14017 cm3
GaAs 100 nm 44019 cm3 (p)
GaAs 500 nm 334016 cm3
InGaP 10 nm 44018 cm3
GaAs 500 nm 42018 cm3

Die berechnete Temperaturverteilung im Arbeitspunkt
Uce = 3V, & = 240° Alcm? ist im BILD 2 dargestellt.
Das Maximum der Temperatur liegt bei 435 K und
befindet sich im Kollektorgebiet. Die zugehdrigen
Grenzfrequenzen der Leistungsverstarkung f.x sowie
der Stromverstarkung f, sind BILD 3 zu entnehmen. Der
Vergleich mit experimentellen Werten zeigt gute U-
bereinstimmung. Die vorhandenen Abweichungen sind
auf die nicht genau bestimmbaren thermischen Rand-
bedingungen zurlickzufiihren. Die zusatzlich einge-
zeichnete Kurve ohne Warmeleitungsgleichung weist
auf die Notwendigkeit der Beriicksichtigung der Ei-
generwarmung hin. Weitere Berechnungen dienten der
Optimierung der Warmeableitung zur Vermeidung des
Abfalls der Grenzfrequenzen bei hohen Stromdichten
[14].

BERECHNUNG VON QUANTENDRAHTEN (QWR) UNTER
BERUCKSICHTIGUNG DER SCHRODINGERGLEICHUNG

Zur Untersuchung der Ladungstrager- und Stromdich-
teverteilung in Quantendréahten (QWR) wurden QWR-
Strukturen verschiedener Abmessungen mit Hilfe des
mikroskopisch/makroskopischen Simulationsalgo-
rithmus berechnet [15]. BILD 4 zeigt den Querschnitt

der verwendeten Struktur. Variiert wurde die Breite des
GaAs-Gebietes im Bereich a=6...16 nm.
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Im BILD 5 ist die Elektronendichte langs der im BILD 4
eingezeichneten Schnittlinie A dargestellt. BILD 6 bzw.
BILD 7 veranschaulichen die Elektronendichteverteilung
fur a= 6 nm bzw. 16 nm. Es ist zu erkennen, dass fir
gréRere Breiten a eine Aufsplittung des Quantendrah-
tes in 4 einzelne Drahte jeweils an den Ecken des
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BERECHNUNG VON HIGH-ELECTRON-MOBILITY-TRANSIS-
TOREN (HEMT) MIT HYDRODYNAMISCHEM MODELL

Der Einsatz von Heterolibergangen als funktionsbe-
stimmende Strukturen sowie die im allgemeinen sehr
kleinen Strukturabmessungen moderner Bauelemente
fuhren zu hohen Feldstarken im Inneren der Bauele-
mente, so dass nicht mehr davon ausgegangen wer-
den kann, dass die frei beweglichen Ladungstrager mit
dem Gitter im thermischen Gleichgewicht stehen.
L&asst man diesen Umstand aufRer acht, so sind bei
Simulationen mit den dblichen Drift-Diffusions-
Modellen (DD-Modellen) Abweichungen gegentiber den
Messwerten zu verzeichnen. Typischerweise werden
zu kleine Strome, Steilheiten und Transitfrequenzen
berechnet, da die lokale Aufheizung der Ladungstrager
vernachlassigt wird. Durch Einbeziehung der Energie-
balancegleichungen bei den Simulationen lasst sich
dieser Mangel teilweise beheben. Die diesen Simula-
tionen zugrundeliegende Struktur zeigt BILD 8.
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Bild8  Schematische Darstellung der simulierten HEMT-

Struktur

BILD 9 zeigt das mit dem Drift-Diffusionsmodell und
dem HD-Modell berechnete Ausgangskennlinienfeld
im Vergleich mit den Messwerten. Insbesondere bei
hoheren Gate-Source-Spannungen, bei denen die
Aufheizung der Ladungstrdger merklich in Erschei-
nung tritt, weist das hydrodynamische Modell eine
bessere Ubereinstimmung mit den Messungen auf.

Neben den statischen wurden auch dynamische
Rechnungen durchgefihrt und daraus die Verstarkun-
gen und die Transitfrequenzen berechnet. Beim HD-
Modell ergab sich f zu 49 GHz, das DD-Modell lieferte
eine Transitfrequenz von 36 GHz und der Messwert
lag bei 46 GHz. Die Abweichungen zwischen dem
Messwert und der mit dem HD-Modell ermittelten
Grenzfrequenz ist insbesondere auf die einfache Mo-
dellierung mit konstanten Energierelaxationszeiten
zuruckzufihren.
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5 Zusammenfassung

Der Entwurf elektronischer Bauelemente und die B-
forschung der Funktionsmechanismen erfordern die
Bereitstellung geeigneter Simulationsverfahren. Dabei
gewinnen mikroskopische Modellansatze zunehmend
an Bedeutung bzw. sind fur Quantenstrukturen zwin-
gend notwendig. Makroskopische Verfahren bilden
nach wie vor die Grundlage der meisten kommerziel-
len Simulatoren, wobei mikroskopische Modelle in
Form gemischter Verfahren einbezogen werden. Mit
der zunehmenden Strukturverkleinerung sowie der
Entwicklung von Bauelementen mit dreidimensionalen
Wirkprinzipien nehmen 3D-Simulationen an Bedeu-
tung zu. Die im Simulator SIMBA umgesetzten Mo-
dellvarianten gestatten die statische, dynamische und
thermische Simulation verschiedenster praxisrelevan-
ter Halbleiterstrukturen mit beliebiger Materialzusam-
mensetzung.
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