4. Simulationsmodell

4.1 Halbleiter-Grundgleichungen

Die mathematische Grundlage zur Beschreibung der Transportprozesse in einem
homogenen Halbleiter wie dem kristallinen Silizium wird von einem System von
Differentialgleichungen gebildet [Van Roosbroeck 50].

Eine der vier Maxwell-Gleichungen, Gaul3- oder Poisson-Gleichung genannt, liefert den
Zusammenhang zwischen dem elektrischen Eeldnd der Ladungsdichie.

1

0 E(F, 1) =
(T,t) coE,

[p(F, 1) (4-1)

p(F,t) =q L{—n(F, ) + p(F, ) = Nyor) (4-2)

Die Ladungsdichte setzt sich im Volumen des dotierten Siliziums aus den Konzentrationen
der frei beweglichen Elektronen und Locher sowie der ortsfesten, bei einer Temperatur von
300 K vollstandig ionisierten, Dotieratomegdjl zusammen, die je nach Leitungstyp ent-
weder positiv (n-Typ) oder negativ (p-Typ) zu bericksichtigen sind.

Die Kontinuitatsgleichungen bilanzieren Ladungstradgerkonzentrationen, Strome und die
Generation/Rekombination flr Elektronen und Lécher an einem Ort des Halbleiters.

%n(?,t):+éﬂﬁﬁn(F,t)+G(?,t)—Rn(T,t) (4-3)

0o . 1 - = . = .
Ep(r,t):—aDDEjp(r,t)+G(r,t)—Rp(r,t) (4-4)

Die optische Generationsrate G enthalt nur lichtinduzierte Band-Band-Ubergange und ist
somit fur Elektronen und Ldocher immer gleich. Die Rekombinationsraten der Elektronen
Rpund Lécher R mussen nur im stationaren Fall gleich sein.

Bei der Herleitung der Stromgleichungen aus der Boltzmann-Gleichung [Fonash 81] wird
u.a. angenommen, daf3 kein Temperaturgradient vorhanden ist und die Ladungstrager-
konzentrationen nicht wie beim entarteten Halbleiter zu hoch sind, d.h die Fermi-Statistik
darf durch eine Boltzmann-N&herung ersetzt werden. Bei Silizium ist die letzte Annahme
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mit einem Fehler von weniger als ein Prozent verbunden, wenn die Ladungstrager-
konzentrationen nicht grol3er als021{@m3 sind. Die Stromgleichungen, die einen
Drift- und einen Diffusionsterm enthalten, beschreiben den Transport der Ladungstrager in
den Bandern, d.h. Uber nicht lokalisierte Zustande.

Jn(F,t)=q Oty Oh(F, t) CE(T, ) + gD, 0 On(T, ¢) (4-5)

Jp(F.t)=q O Op(7, t) CE(T, 1) — gD, [ Op(r, 1) (4-6)

Die Einstein-Relation korreliert bei einem nicht entarteten Halbleiter die Diffusions-
konstanten [ bzw. Dp mit den Beweglichkeitep,, bzw. Hp-

KT
Dmm=7;wmm (4-7)

Einsetzen von (4-5) in (4-3) und von (4-6) in (4-4) verringert die Anzahl der zu I6senden
Differentialgleichungen. Des weiteren besteht zwischen dem elektrischen Feld und dem
Potential der Zusammenhang

E(T, t) = -0 (T, t) (4-8)

Fur den eindimensionalen Fall fuhrt dies unter Verwendung der Einstein-Relation zu dem
folgenden System von Gleichungen:

2

0
0= 7 W00+ = Hon(x D+ P(x D Noor)
O=p, E—I:—Xgrn(x t)E-I—LIJ(x t)+%—[—la—n(x t)D——n(x t)+ G(x,t)- R, (x,t)]  (4-9)
O
= RO KT g0 _
O=u DPp(x,t)[—I&W(x,tH a [—la—xp(x,t)% ot p(x,t)+ G(x,t) Rp (x,1)

Die Beschrankung auf eine Dimension ist gerechtfertigt, da die lateralen Abmessungen
grol3 gegenuber der Dicke des Halbleiters sind.

Im stationdren Fall wird der Gesamtstrom durch die Summe zweier ortsabhangiger
Komponenten gegeben.

J=1nX) +] pk) (4-10)
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Im zeitabhangigen Fall ist noch eine Verschiebungsstromkomponente zu beriicksichtigen

[Macdonald 75].

o . 92
0 =in(0) +] pl ) =& o B W(x,1) (4-11)

Im stationaren wie im zeitabhéangigen Fall ist der Gesamtstrom nicht ortsabhangig.

4.2. Modellierung des Volumens

4.2.1 Optische Generation

Wird Silizium mit Photonen belichtet, deren Energie gréf3er als die Bandliicke ist, so
werden durch Absorption Elektron-Loch-Paare generiert. Fir langwelligeres Licht
(A >1100nm findet wegen der zu geringen Energie fast keine Absorption statt.

In einem homogenen Medium ist die Anderung der PhotonenfluRdi¢ter Quotient aus

der Lichtintensitat P und der Photonenenergis,, Eproportional zu ihrem noch vorhan-
denen Wert.

(;ixcp(x,t) ~px,t) O @(x,t) = ¢(0,t) ™™ :? B (412

ph
Des weiteren ist die Abnahme vomleich der Generationsrate.
P(t) _ -
—icp(x,t) =G(x,t) O G(x t)=a E—I—) e ™ (4-13)
ox Eph

Der Absorptionskoeffizienta ist ein spezifischer Materialparameter, der von der
Wellenlange abhangt. Er nimmt mit steigender Photonenenergie zu; dieses Verhalten ist im
energetischen Bereich der Bandlicke bei direkten Halbleitern (Galliumarsenid) starker
ausgepragt als bei indirekten (Silizium). Der Kehrwert wgndie Absorptionslange,
entspricht der Strecke, nach der die Photonenflul3dichte auf 1/&70d.abgefallen ist.

Im Simulationsprogramm wird die optische Generationsrate mit der Gleichung (4-13), die
als Lambert-Beer-Gesetz bezeichnet wird, beschrieben.

Bei der Herleitung geht man davon aus, dal3 jedes absorbierte Photon genau ein Elektron-
Loch-Paar erzeugt, d.h. die innere Quantenausbeute betragt eins. Diese Annahme ist nicht
selbstverstandlich. Die Quantenausbeute von Silizium kann gro3er als eins sein
[Kolodinski 94]: Ein Photon wird absorbiert und erzeugt ein Elektron-Loch-Paar. Wird
dabei auf einen der beiden priméar erzeugten Ladungstrager geniigend Energie Ubertragen,

31



Kapitel 4

so kann dieser durch Stof3ionisation ein weiteres Elektron-Loch-Paar erzeugen. Diese
Erkenntnis fihrte dazu, dal3 der maximale theoretische Wirkungsgrad von Solarzellen
hoher liegt als urspringlich angenommen. Dieser Effekt tritt erst bei Wellenlangen
unterhalb von 400 nm auf und muf3 daher in dieser Arbeit nicht beriicksichtigt werden.
Neben der Absorption, bei der Ladungstrdger erzeugt werden, ist auch ein anderer
Absorptionsmechanismus [Fonash 81] moglich, bei dem keine Generation erfolgt: Ein
Photon hebt mit seiner Energie ein Elektron innerhalb des Leitungsbandes auf ein hoheres
Energieniveau, welches anschlie3end Uber das Gitter relaxiert. Dieser Prozel3 tritt jedoch
erst bei hohen Elektronenkonzentrationen auf.

Bei stationérer Belichtung des Halbleiters ist die Lichtintensitdt und somit die
Generationsrate zeitlich konstant. Bei der gepulsten Anregung im TRMC-Experiment ist
sie nur wahrend der Pulsdauer von Null verschieden; im FRMC-Experiment ist sie stets
positiv und variiert periodisch mit der Zeit.

Um die Reflexion des Lichtes an der Oberflache zu beriicksichtigen, ist auf rechten Seite
von Gleichung (4-13) ein entsprechender Faktor einzufiigen (z.B. 0,8 fur eine Reflexion
von 20 %).

4.2.2 Volumenrekombination

Da das Silizium im Realfall kein perfekt reiner Kristall ist, kann es im Volumen eine
Vielzahl von Defektzustdnden geben [Wang 89]. Die freien Ladungstrager wechselwirken
mit diesen Zustanden, die in der Bandliicke energetisch verteilt vorliegen. Zur Simulation
dieser Prozesse im Silizium wird ein einziges effektives Trap-Niveau in der Bandmitte
angenommen. Die dabei auftretenden vier Ubergange sind in Bild 4.1 dargestellt.

Bild 4.1: Shockley-Read-Hall-Rekombination
(Die Pfeile bezeichnen stets den Elektroneniibergang)
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Zur Beschreibung dieser Situation entwickelten Shockley, Read und Hall einen ,SRH*"-
Formalismus [Hall 51, Shockley 52], der fir ein Trap-Niveau (Rekombinationszentrum) in
der ,verbotenen Zone* die Besetzungsfunktion und die Rekombinationsraten als Funktion
der freien Ladungstrager liefert. Die vier Ubergangsraten lauten:

1. Einfang eines Elektrons rn=cp th1- fr)INy (4-14)
2. Emission eines Elektrons o F &0+ 8 N (4-15)
3. Einfang eines Lochs rz3 =cp [ply INT (4-16)
4. Emission eines Lochs rg =Cp oy [1-f7) (N7 (4-17)
Ec-E
ng = Ne fexpt ] 4-18
1=Nc KT (4-18)
E-Ey
= Ny [expt ] 4-19
P1 =Ny KT (4-19)
Dabei sind: ¢ Ratenparameter fur Elektronen
Cp Ratenparameter fur Locher
fr Besetzungfunktion des Trap-Niveaus

NT Zustandsdichte des Trap-Niveaus

Die Rekombinationsraten ergeben sich allgemein zu

Rha=rn-1 und  Rp=r3-14 (4-20)

Fur die Besetzungsfunktion und die Rekombinationsraten kann grundséatzlich zwischen
drei Situationen unterschieden werden.

1. thermodynamisches Gleichgewicht: R RO fr =fg (4-21)
2. stationarer Zustand: = &= R (4-22)
3. zeitabhangiger Fall: Rz R (4-23)

mit der Fermi-Funktion fo = 1 (4-24)

1+ exp%%@
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Fir den stationdren Zustand ergibt sich nach Shockley, Read und Hall:

_ nCp- nf
TpUn+ny)+1aHn+ )
n+ 0 (4-25)
Tp
f+ =
T T
n+ng+ " [{p+ p)
Tp
Dabei sind: 1, = 1 SRH-Lebensdauer der Elektronen (4-26)
Ch INT
T, = 1 SRH-Lebensdauer der Locher (4-27)
P ¢, N
p T

Eine Volumenlebensdauer laf3t sich flr den stationdren Zustand im neutralen Bereich des
Halbleiters, wo die Konzentrationen der Uberschuf3ladungstrager

An=n-ng und Ap=p-po (4-28)
gleich sind, als Quotient definieren:

An
Tyol = R (4-29)

Im Fall der Niedriginjektion 4n << ng) und der Hochinjektion&n >> ng) ergeben sich
aus dem SRH-Formalismus fur einen n-dotierten Halbleiter:

Tyol = Tp fur die Niedriginjektion (4-30)

Tyol =Tp tTp fur die Hochinjektion (4-31)

Fur einen p-Halbleiter ist das Ergebnis analog. Die Volumenlebensdauer ist somit eine
injektionsabhangige GroéfRe und eng mit den SRH-Lebensdauern korreliert.

Die Defektzustande in der Energieliicke kbnnen unterschiedlich geladen sein und sich beim
Einfangen oder der Emission eines Ladungstragers umladen [Wang 89]. In der Simulation
wird nur ein effektiver Zustand in der Bandmitte angenommen, so dal3 nicht zwischen
Ratenparametern fir Elekronen und Loécher unterschieden wird; sie werden gleich grof3
gewahlt. Dies hat zur Folge, dal3 auch die SRH-Lebensdauern gleich sind; sie entsprechen
beim dotierten Silizium im Fall der Niedriginjektion der Volumenlebensdauer. Dem effek-
tiven Zustand in der Bandmitte wird keine Ladung zugeordnet.
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Fur den zeitabhangigen Fall ergeben sich die Rekombinationsraten aus (4-20):

Ry =[nd1-fr)-m EfT]E-»Ti
n

1 (4-32)
Rp =[pOr - p M1~ f1)] 3=
Tp
Fur die Besetzungsfunktion gilt:
%(f'r IIINT):rl—rZ—r3+r4 (4-33)
d
0 S TO=-frOen M +ny)+ ey Up+ p)|+ O+ q0R (4-34)

Beim LOsen der Grundgleichungen wird die Zeit diskretisiert, d.h. die Differentialglei-
chungen (4-9) werden nur zu festgelegten Zeiten geldst. Betrachten wir zwei aufeinander-
folgende Zeitpunktet(— At und t) und machen den Ansatz

d fr)—-fr-~4A)
—f+(t) = 4-35
P T() At (4-35)
so fuhrt dieser mit (4-34) zu
frt-A)+AM{c,h+cC )
frt)=—1 n p 1 (4-36)

1+4ttey [(n+ my) + ¢ [{p+ p)

Die aktuelle Besetzungsfunktion ergibt sich aus ihrem Wert des vorherigen Zeitpunktes
und den aktuellen Ladungstragerkonzentrationen. Die Simulation einer zeitabhangigen
Situation mul3 stets mit einem stationéren Zustand beginnen, damit ein Anfangswert fir die
Besetzungsfunktion vorliegt. Des weiteren kann es erforderlich sein, dal3 die Zeitschritte
nichtlinear gewahlt werden mussen (z.B. bei einem Pulsexperiment), um die Gultigkeit des
Ansatzes (4-35) nicht zu verletzen, dit. ware dann keine Konstante.

Neben der SRH-Rekombination Uber Storstellen in der Bandlicke, sind weitere Verlust-
mechanismen moglich: die strahlende Rekombination und die Auger-Rekombination.
Diese Prozesse werden jedoch erst bei hohen Ladungstragerkonzentrationen, wie sie in
dieser Arbeit nicht auftreten, bedeutsam [Goetzberger 94].
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4.3. Modellierung der Oberflache

4.3.1 Oberflachenrekombination

An der Oberflache rekombinieren die freien Ladungstrager, indem sie von den Trap-
zustanden an der Grenzflache zum Oxid bzw. Nitrid (Bild 4.2) eingefangen werden. Die
Zustande in der unteren Halfte der Bandlicke haben donatorischen, die in der oberen
Halfte akzeptorischen Charakter. Sie sind mit der Wahrscheinlichk€i) bzw. f 5 (E)

besetzt. Wenn ein Donator-Trap unbesetzt ist, ist es positiv geladen; fangt es ein Elektron
ein, so wird es neutral. Ein unbesetztes Akzeptor-Trap ist neutral; fangt es ein Elektron ein,
so wird es negativ geladen. Die Trap-Zustande sind entweder unbesetzt oder einfach
besetzt; eine Mehrfachbesetzung ist nicht moglich. Die Zustandsdichten sind symmetrisch
verteilt und werden mathematisch wie folgt beschrieben:

N(E) =Np(BE) + NA(B) (4-37)
Np(E) = a E«bxp%—igm fiir E<Ey +—-92P (4-38)
b s P sl VI,
0 (Egap—B)O E
N A (E) = ay [exp- (Q{;LE)D+ a3 fir E>Ey +9?ap (4-39)
2
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>
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Bild 4.2: Modellierte Grenzflachenzustandsdichte
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Die getrapte Ladung ergibt sich durch Integration Uber die (eine Hélfte der) Energiellcke:

Ptrap = IdEDN p(B 1~ fp(B)
gap
(4-40)
Ntrap = IdEDNA( B Ufa(B
gap

Den Ausgangspunkt zur Beschreibung der Besetzungsfunktionen und der Rekombinations-
raten als Funktion der freien Ladungstragerdichten an der Oberflache bildet die SRH-
Statistik fur ein einzelnes Trap-Niveau. Simmons und Taylor [Simmons 71, Taylor 72]
entwickelten daraus die Statistik fur ein Kontinuum von Zustanden unter der Annahme,
dal3 diese hochstens einfach besetzt sind und nicht untereinander Ladungstrager
austauschen. Da die Oberflachenzustande eine Ladung haben, mul} es zwei Arten von
Ratenparametern gebedy, flr die Wechselwirkung mit einem neutralen Trap undflr

die Wechselwirkung mit einem geladenen Trap. Die Ratenparameter kdonnen von der
energetischen Lage des Trap-Niveaus abhangig sein; hier wird von energetisch konstanten
Werten flrd,, und d. ausgegangen.

Im stationaren Zustand gilt fir die Besetzungsfunktionen

- 6c [h + 6n Epl(E)
fo(E) =
Oc Un+n(B)+d, U p+ p(B)
(4-41)
_ O, h+3., [P (B
fa(E)=
On Un+ny(B)+0cUp+ p(B)
und fur die Rekombinationsrate an der Oberflache
nip- n?
RS:IdE[ﬂND(E)Dl 1 +
gap 5*(“+n1(E))+6*(p+ pu( B)
n C
, (4-42)
N (E)C = 1
5*(”” M (B) +5*(|0+ p( B)
C n

Die Funktionen p( Eund p( B sind gemaf (4-18) und (4-19) definiert.
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Im zeitabhangigen Fall wird die allgemeine Formulierung der Rekombinationsraten be-
trachtet.

Rﬁ = IdE[ﬂ Np 0. @nl{1- fp) — m Ofg + Np 06, @ n01- f — ny OfF]

o (4-43)
Rp = [dEQNp By @plip — py 01~ f)} + Na g {1pha — pO1- f3)]

gap

Die Herleitung der zeitabhangigen Besetzungsfunktionen erfolgt analog zu der im
Volumen. Die partiellen Zeitableitungen lauten [Shaw 91]:

0
EfD =0, h[1-fp) -0,y Op -0, (pOp+0,py [{1-fp) (4-44)

0
EfA =0, M[{A—fa)—0y [y (g —Oc Pp +0. b1 {1-Fp)  (4-45)

Mit den beiden letzten Gleichungen und dem Ansatz eines Differenzenquotienten analog
zu (4-35) erhédlt man die zeitabhangigen Besetzungsfunktionen in Abh&angigkeit der
aktuellen Ladungstragerkonzentrationen und den Werterf yobzw. f5 des vorherigen
Zeitschrittes.

. fo(t — At) + At [(5, (h + ., [py)
PV T 1 Atge, Qn+ ny) +3, T p+ py)]

0 = fa(t—At) + At (8, [h+d. [Ppq)
AV T Atgs,, Qn+ ny) +3. D p+ pyl

(4-46)

Mit der hier dargelegten Statistik 1&R3t sich auch das Volumen des amorphen Siliziums
modellieren [Hack 83], wenn der amphotere Charakter der dangling-bonds vernachlassigt
wird. Es sind lediglich die Einheiten der Zustandsdichten auf ein Volumen und nicht auf

eine Flache zu beziehen.

4.3.2 Ladung der Grenzflache

Die Grenzflachenladung ergibt sich als Summe der festen und der getrapten Ladungen.

0 =qUQfix ~ Nrap + Ptrap (4-47)
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Es wird angenommen, daf3 sich die Ladungen in einer infinitesimal diinnen Flache befinden
[Robinson 95] und die Oberflache (Bild 4.3) insgesamt neutral ist, d.h. bei einer Integration
gilt [Otaredian 93b, Mui 95]:

J’ﬂ'd3rm+ffdm::o (4-48)
Y v

Unter Verwendung der Poisson-Gleichung lal3t sich (4-48) umformen zu
ﬂSdAEﬂ—sr Eo MW+0 M) =0 (4-49)
oV

wobei ' ein nach aul3en gerichteter Flacheneinheitsvektor ist. FUr den eindimensionalen
Fall erhéalt man dann

d

0Xx

o

(4-50)

x=0 &rLEo

Diese Relation wird zur Formulierung einer der Randbedingungen fur die Differential-
gleichungen (4-9) dienen. Sie kann auch auf eine andere Art hergeleitet werden. Fur die
Normalkomponente der dielektrischen Verschiebung lalt sich an einer geladenen
Grenzflache eine Sprungbedingung formulieren; wenn die Passivierungsschicht als feldfrei
angenommen wird [Engl 83], so ergibt sich wieder (4-50).

v Grenzflichenladung
Siliziumdioxid kristallinés Silizium
Raumla-
neutral dungszone neutral
[ l » X
0 d

Bild 4.3: Ladungen an der Oberflache
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4.4 Randbedingungen

Um das Gleichungssystem (4-9) zu I6sen, missen geeignete Randbedingungen fur n, p und
W gewahlt werden; drei fur die vordere und drei fur die hintere Oberflache.

Die Randbedingungen lauten im kontaktlosen Fall des zweiseitig passivierten Silizums

F) 0

&LP ‘. B: ———(Qfix ~ Nirap + Ptrap &LP £ B: —= (Qfix = Ntrap + Ptrap)

jn =+q (R} in =-9R} (4-51)
jp:—q[R% jp:+qER§

wobei sich die beiden Spalten auf die Vorder- bzw. die Rickseite beziehen. Die beiden
Gleichungen der ersten Zeile resultieren aus der Ladung an der Grenzflache. Die anderen
vier Gleichungen bedeuten, dafld Elektronen und Lécher, die zur Oberflache flie3en, dort
rekombinieren. Die zweite Gleichung der ersten Spalte ergibt sich aus (3-10) fir den Fall
¢ — 0; die anderen drei Randbedingungen fiir die Strome ergeben sich analog.

Wenn die Ruckseite des Silizums nicht passiviert ist, so werden dort andere Randbedin-
gungen gewabhlt. Die modifizierten Randbedingungen lauten

%W £, @0 (Qfix ~ Ntrap * Ptrap) W=0
o TR (4-52)
Ip =~ R; in=-a30n-ry) (p- Tyd

jp =+aBp-po) (n- Typ

wobei sich die erste Spalte wieder auf die Vorderseite und die zweite Spalte auf die
Ruckseite bei x Lbezieht. Die erste Gleichung der zweiten Spalte definiert einen Be-
zugspunkt fir das Potential; die zweite ist eine Relation fur die UberschuBladungstrager. In
der dritten Gleichung wird ebenso wie bei der Vorderseite gefordert, dafld Elektronen bzw.
Locher, die zur Oberflache flieRen, dort rekombinieren; diese Rekombination wird fur die
Minoritaten mit einer festen Oberflachenrekombinationsgeschwindigkeit s beschrieben. Es
sei nochmals darauf hingewiesen, dal3 die ruckseitigen Randbedingunger beund L
nicht am Eingang der Raumladungszone gewahlt werden; eine solche kann trotz fehlender
Passivierung vorhanden sein. Da fur die Ladungstragerkonzentrationen im thermodyna-
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mischen Gleichgewicht piund g, die Werte des Volumens gewahlt werden, geht man
mit der Wahl von (4-52) davon aus, dal3 an der Ruckseite keine Raumladungszone
existiert.

4.5 LOsen der Grundgleichungen

4.5.1 Existenz und Eindeutigkeit

Das Gleichungssystem (4-9) stellt ein gekoppeltes nichtlineares System von partiellen

Differentialgleichungen fur n, p un® dar. Die Gleichungen kdnnen auch fir andere

Variablensatze formuliert werden; von dieser Moglichkeit wird hier jedoch nicht Gebrauch

gemacht. Es ist zu klaren, ob fur die Variablen n, p @ineine Losung existiert und ob

diese auch eindeutig ist. Wenn nun Aussagen zur Eindeutigkeit gemacht werden, so

bedeutet ,eindeutig” bei Wahl der Randbedingungen (4-51) lediglich ,eindeutig bis auf

eine Konstante fur das Potenti#l”; bei Wahl der Randbedingungen (4-52) entfallt diese

Einschrankung.

Grundsatzlich mussen physikalisch sinnvolle Randbedingungen gewéhlt werden, damit

eine Losung existieren kann. Aussagen zur Existenz und Eindeutigkeit sind mit Ein-

schrankungen verbunden, die hauptsachlich die Rekombinationsraten und die Beweglich-

keiten betreffen; die fur diese Arbeit relevanten Aussagen sind [Mock 83]:

e Im stationdren wie im transienten Fall existiert eine Lésung, wenn die Rekombination
mit einem SRH-Formalismus beschrieben wird und die Beweglichkeiten konstant sind.

» Im stationaren Fall ist die Losung eindeutig, wenn die Rekombination mit einem SRH-
Formalismus beschrieben wird und die Beweglichkeiten konstant sind.

* Im zeitabhangigen Fall ist die LOsung eindeutig, wenn Anfangswerte fur n, ¥ whd
Poisson-Gleichung erfillen.

Da die Rekombination mit einem SRH-Formalismus beschrieben wird, die Beweglich-

keiten konstant sind und eine transiente Simulation stets aus einem stationéren Zustand

heraus entwickelt wird (dabei ist die Poisson-Gleichung erfillt!), sind alle Lésungen, die

spater berechnet werden, eindeutig.
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4.5.2 Skalierung

Um das Konvergenzverhalten des Simulationsprogrammes zu verbessern, werden die in
den Gleichungen auftretenden Grof3en geeignet skaliert, wobei in der Literatur mehrere
Anséatze verbreitet sind [Selberherr 84]. Im folgenden werden alle verwendeten Skalie-
rungswerte und einige betroffene Gré3en aufgelistet:

W =KkT /q=258500° [V] fr W (4-53)
Xp =L [cm] fur x (4-54)
Do =N¢ =2,86010° [cm ™3] far - n,p, Ngot (4-55)
Ho =1400 [em? /(V9)]  fir o,k (4-56)
to =Xo2 / (Mo B¥p) [s] fur 1,7, (4-57)
jo=-9MooMWo/xg [Alcm®]  fur ju.jp (4-58)
co =1/(Dg Ig) [cm3 /5] fiir cn,Cp.8n.dp (4-59)
Qo =%g Mg [cm™] fir  Qfix» Nrap» Prap (4-60)
So =Moo/ Xg [cm/ s] fur s (4-61)
No=—0 L0 & (a-62)
q[Dg X

Werden die Poisson-Gleichung, die beiden Kontinuitats- und die beiden Stromgleichungen
skaliert und anschlielend zusammengefal3t, so ergibt sich analog zu (4-9) das skalierte
Gleichungssystem

2
0=Ag E—Iaa—zlv(x,t) +(—=n(x,t) + p(X, t) £ Ngot)
X

0=p, 0% Bnix, t)[—l—lP(x D+ n(x 02- 2 n(x, )+ G )= Ry (x,1) (4-63)
E H ot
0 [ 0 0 00 _
0= up[-!a—XH+ (x,t)[—!a—XLP(x,t)+&p(x,t)E atp(x,t)+G(x,t) Rp (1)

Bei der Skalierung der Randbedingungen (4-51) und (4-52) ist das Vorzeichen fir die
Elektronen- und L6cherstrome zu verandern, gang¢gativ ist. Des weiteren lautet die

42



Kapitel 4

Gleichung, die einen Zusammenhang zwischen dem Potential und der Grenzflachenladung
liefert

0 _
Ao GG_X W=%+(Qfix ~ Nyap * Ptrap) (4-64)

wobei sich das Minus- bzw. das Pluszeichen auf die vordere bzw. die hintere Oberflache
bezieht. Ansonsten werden die Randbedingungen nicht weiter verandert. Im Simulations-
programm werden die Donator- und Akzeptorzustandsdichten gisk@liert, so daf3 sie

dann die Einheit 1/eV haben; dies ist unproblematisch, da sie stets in einem Integral
auftreten, bei dem Uber eine Energie integriert wird.

4.5.3 Methode der finiten Differenzen

Die Grundgleichungen (4-63) werden mit der Methode der finiten Differenzen diskretisiert.
Dazu werden N nicht aquidistante Rasterpunkte definiert (im Simulationsprogramm sind es
170), an denen die Gleichungen zu l6sen sind; der erste bzw. letzte Rasterpunkt entspricht
der vorderen bzw. hinteren Oberflache. Um den Rechenaufwand zu minimieren, sollten so
wenig Punkte wie moglich gewahlt werden, andererseits mussen diese dicht genug liegen,
um den aus der Diskretisierung resultierenden Fehler klein zu halten. Allgemein gultige
Rezepte zur Erzeugung eines optimalen Rasters gibt es nicht.

Mit den Abklrzungen

Aty =t —tmg (m=123..) (4-65)
up =u(x,ty) (i=1...N) (4-66)
Ui = u(X, ty_1) (i=1...N) (4-67)

werden die Ableitungen von n und p nach der Zeit umgeschrieben:

*

—n(xt) > —— 4-68
ot (%1 At ( )
Zpxt) > S 4-69
ot P(x.) JAY ( )

Unter der Annahme, dalR zwischen zwei Punkten das Potential linear variiert und der
Elektronen- und Lécherstrom konstant ist, werden auch die Ortsableitungen durch
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Differenzenquotienten ersetzt. Diese Umformungen wurden zuerst von Scharfetter und
Gummel [Scharfetter 69] durchgefiihrt.
Mit den Bernoulli-Funktionen

qu+1_l“|

Bl(i) - eXF{LPi.,.l - qu ] -1 (4-70)
no Fi-Wa .
B, (i) = v (T (4-71)
und h = %4~ % (4-72)

ergeben sich die skalierten Teilchenstrome zwischen den Rasterpupnkied X1 zu

jn|i+]/2:pn ghl—_[ﬁsz(i)nni =By (i) 9] (4-73)
Ip|, 1.0 =Hp G B2 () Bies ~B1() ] (4-74)

und das Gleichungssystem (4-63) lautet in diskretisierter Form:

2D Wy -¥ W -w_ 0
0= 9 L - e (-ny 4 £ Nygp)
hiy+hi1 O N h-1 0O

Oz—h_” Bo(i - hj_q + E‘luh_nEBz(l)’f;l—nEBl(l ‘Dgﬁhi

i-1 i i-1
. hj +h_ O n; - n 0
- b0 By i)ty + L R - G+ L (4-75)
hi 2 U At

M . [H LM . 0
0= _h_p By(i -1 pj—q + E'h_-p By (i) + - (Byfi ‘1)%@%
|

i-1 hi—

Hp : hi +hi4 O pi - p "0
—— Bo()Pjpp +———— i — G +————

h 2(1) i1 > Eﬂgzm i At E

Diese Art der zeitlichen Diskretisierung wird in der Literatur als ,Ruckwarts-Euler-
Methode* bezeichnet; sie liefert in Hinblick auf die Genauigkeit der Losung das best-
maogliche Ergebnis [Engl 83].
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Das zu ldsende nichtlineare Gleichungssystem kann nun inklusive der Randbedingungen in
der Form

F()=F(ni-1, p-1%i-2n.P.% . D+, P+1¥W+1=0
F()=F(Mi-u B-% -0 P .Y . D1, P+ ¥+ D=0 (4-76)
Fa(i)=F3(Ni-1, -1 % -1, % . D+, P+ ¥ + D=0

geschrieben werden, wobei an den Randpunkteh bzw. i =N eine Abhangigkeit von
den Variablen n, p un& mit dem Indexi —1 bzw. i +1 nicht existiert.

4.5.4 Losungsalgorithmus

Mit Hilfe des Newton-Verfahrens wird das Gleichungssystem (4-76) geldst. Bezeichnet
den Ilterationsindex, so lautet die Iterationsvorschrift:

i+1
—F(i)® = > Fi® L, (@=0,12...) (4-77)
k=i-1
R (i) 0 anaﬂ -n @ O
mit F(i)® EIF (i)g L, “ a+l a B (4-78)
| = = - -
DZ = aok Pk
Hs(hH Hp 0+~ ‘Pk“H
OF ()  oF()  aF(i)O°
ank apk aLPk B
E [@Fz(l) oF (i) an(i)D (4-79)
Ik Dank apk aLPk
PRal)  OFs()  OFs()p
Hong opk oW B

Mit einer geeignet gewahlten Startndherung=Q fup n, p und¥ beginnend, muld aus

dem linearen Gleichungssystem (4-77) stets eine Losung fir den néchsten lIterationsschritt
gefunden werden.

Der Ansatz fur den Losungsvektor

L% =A% 0; 4% +B; (4-80)
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liefert eine Vorschrift zur Bestimmung der Komponenten der Matrizgn uAd der
Vektoren B;, die in jeder Iteration benutzt wird, so daR die Lésung sukzessiv errechnet
werden kann. Das Abbruchkriterium fur die Iteration lautet:

Maximun{| R ()], |R()] . [F()} <107 furalle i=1...N (4-81)

Die Konvergenzeigenschaften hangen entscheidend davon ab, wie weit die Starthaherung
von der gesuchten L6sung entfernt ist. In der Regel werden im station&ren Fall weniger als
zehn und im zeitabh&ngigen Fall drei Iterationen bendotigt.

Im Lésungsalgorithmus werden alle drei Variablen n, p dhéimultan verandert. Es ist

aber auch moglich, daf? man jede Gleichung einzeln fur eine Variable |6st und die anderen
Variablen dabei als konstant annimmt [Gummel 64]. Eine solche Sequenz wird so lange
wiederholt, bis alle Gleichungen mit der gewtinschten Genauigkeit gel6st sind. Der Nach-
teil einer solchen Methode ist das schlechte Konvergenzverhalten [Bruns 93].

4.6 Wahl der Parameter

In diesem Kapitel werden die Parameterwerte, wie sie in den Simulationen fir eine
Temperatur von 300 K gewahlt werden, aufgefihrt. Abweichungen von diesen Werten
werden spater stets angegeben.

a) effektive Zustandsdichten, intrinsische Ladungstragerkonzentration und Bandliicke

N =2,86010° cm™3 [Green 90] (4-82)
Ny =31000°cm™3 [Green 90] (4-83)
n; =1,0010° cm™3 [Sproul 91] (4-84)
Egap = KT n é\%éz 1,13eV (4-85)

i

b) relative Dielektrizitatskonstante

g =119 [Poerschke 91] (4-86)
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c) Beweglichkeiten und Diffusionskonstanten
Die Beweglichkeiten betragen im intrinsischen kristallinen Silizium

cm?
Hp = 1430V—s [Green 90] (4-87)
cm?
Hp =480—— [Green 90] (4-88)
Vs

Durch Streuung der freien Ladungstrager an ionisierten Dotieratomen wird die Beweg-
lichkeit reduziert. Dies wird durch folgende Beziehungen [Selberherr 84] berticksichtigt:

2
u, =1430S7" 1 (4-89)
Vs 1+ NdOt
301016 o3 + N Vdot
350
cm? 1
Hp = 480513 (4-90)
Vs 1+ NdOt
471046 o3 + Ndot
81

Die Beweglichkeiten der Elektronen und der Lécher kbnnen durch Streuung der Ladungs-
trdger untereinander und eine hohe elektrische Feldstarke weiter reduziert werden. Der
erste Prozel3 wird nicht berlcksichtigt, da die Konzentrationen der Ladungstréger zu gering
sind. Der Einflu3 der elektrischen Feldstarke wird beim Silizium oberhalb eines Wertes
von 5010 Vem ™! bedeutsam [Schaumburg 91]. Ein solcher Wert tritt, wenn er Gberhaupt
erreicht wird, bei p-dotiertem Silizium in der Inversionsschicht der Raumladungszone auf.
Eine Abh&ngigkeit der Beweglichkeit von der elektrischen Feldstarke kann dazu fiihren,
dal3 die Halbleiter-Grundgleichungen nicht mehr eindeutig l6sbar sind [Selberherr 84]; sie
wird daher im Simulationsprogramm nicht bertcksichtigt.

d) zeitlicher Verlauf der Lichtintensitat
Zur Simulation von zeitabhangigen Situationen mufl3 die Generationsrate als Funktion der
Zeit und des Ortes bekannt sein. Dazu wird nach (4-13) der zeitliche Verlauf der Licht-

intensitat bendtigt.

Die Intensitat des fur TRMC-Messungen verwendeten Anregungspulses wird mit

0 0

1 Ot t-17nsf8

P(f) = P G—%g Bxp - 0 fir t<30ns 4-91
(9= Finax 640 Lhs pg 10ns H E (4-91)
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beschrieben. Dabei gilt:

30ns
JAtB() = Prax 1079 s (4-92)
0

Der zeitliche Verlauf des Anregungspulses ist in Bild 4.4 dargestellt.

Halfte des Maximums

/

Pulsbreite = 12 ns

P(t) in willkirlichen Einheiten

t/ns

Bild 4.4: Zeitlicher Verlauf des TRMC-Lichtpulses

Im Simulationsprogramm wird die gesamte Pulsdauer von 30 ns in z.B. 300 Zeitschritte
unterteilt, bei denen die Gleichungen gelést werden. Danach sind die Zeitabstande zur
Simulation des Abklingens des Mikrowellensignals nicht mehr konstant; sie werden mit

der Zeit grol3er.

Bei FRMC-Messungen wird mit einer Rechteckmodulation #otD % der dc-Lichtin-
tensitat gearbeitet. Im Simulationsprogramm hat die Intensitat den folgenden Verlauf:

P(1t) ~ %+% Sin(2 Eﬂ)g (4-93)

Die Grundwelle der Rechteckmodulation erhalt man mit dem Wert m = 12,7.

Um Amplitude und Phase des Mikrowellensignals in Bezug zum Anregungssignal zu
simulieren, wird eine Periode der Lichtmodulation in 360 oder 720 Zeitpunkte unterteilt,
bei denen die Grundgleichungen geldst werden. Da das Simulationsprogramm Einschwing-
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vorgange erfal3t und sich ein quasi-stationarer Zustand erst nach einiger Zeit einstellt,
missen die Rechnungen unter Umstéanden Gber mehrere Modulationsperioden erfolgen.

e) Absorptionskoeffizienten

A =514 nm: o =9,310°cm ™t [Green 95] (4-94)
A =532 nm: o =7700%cm™ L [Green 95] (4-95)
A =1064 nm: o =10cm™ ! [Green 95] (4-96)

f) Reflexion

Die n-dotierte Siliziumprobe (passiviert mit 70 nm Nitrid) und die p-dotierte Siliziumprobe
(passiviert mit 170 nm Oxid) haben unterschiedliche Werte fur die Reflexion, da ihre
Passivierungsschichten unterschiedlich dick sind und einen anderen Brechungsindex
haben. Es wurden die folgenden Werte gemessen:

A =514 nm: 8 % (n-Probe) (4-97)
35% (p-Probe) (4-98)

A =532 nm: 6 % (n-Probe) (4-99)
35% (p-Probe) (4-100)

A =1064 nm: 25 % (n-Probe) (4-101)
2% (p-Probe) (4-102)

g) Lebensdauer und Ratenparameter (Volumen)
Wie bereits in Kapitel 4.2.2 erwdhnt, werden die SRH-Ratenparameter und damit nach
(4-26) und (4-27) auch die SRH-Lebensdauern gleich grol3 gewahlt, d.h.

Ch = Cp = CsrH (4-103)

Th =T p =TsrH (4-104)

Fur die stationaren Simulationen wird nach (4-25) lediglich die Lebensdauer bendtigt. Bei
den zeitabhangigen Simulationen ist nach (4-32) und (4-36) die Kenntnis der Lebensdauer
und des Ratenparameters erforderlich.
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Der Wert des Ratenparameters, der das Produkt aus der thermischer Geschwindigkeit und
dem Einfangquerschnitt ist, h&ngt stark von der energetischen Lage des Trap-Niveaus ab.
Ein genauer Wert fur ein effektives Niveau in der Bandmitte kann daher nicht angegeben
werden. Der gewabhlte ,typische Wert"

CsRH = 1008 cmiE?t [Goetzberger 94] (4-105)

stimmt im Rahmen eines Fehlers vbriner Grol3enordnung mit Werten einer Storstelle,
wie z.B. Eisen, die im Bereich der Bandmitte liegt, Uberein [Wang 89]. Die Volumen-
lebensdauer eines Siliziumwafers kann je nach Reinheit des Materials variieren und liegt
innerhalb eines Intervalls von etvi®us bis 5ms. In der Regel fiihrt bei der Herstellung

der Wafer das Zonenziehverfahren (FZ) zu héheren Werten als das Czochralskiverfahren
(CZ2). Die fur die n-Probe (FZ-Material) und die p-Probe (CZ-Material) gewahlten SRH-
Lebensdauern betragen

TgRH = 2,4ms (n-Probe) (4-106)
TsrH = 300us (p-Probe) (4-107)
h) Dotierung

Der spezifische Widerstarm der Kehrwert der Leitfahigked, der beiden Proben wurde
gemessen.

p= o1 =10Qcm (n-Probe) (4-108)

p= o 1=18Qcm (p-Probe) (4-109)
Daraus resultieren die Dotierungskonzentrationen

Ngot = 4,3010%cm- 3 (n-Probe) (4-110)

Ngot = 7,400 cm- 3 (p-Probe) (4-111)

i) Probendicke
L =290um (n-Probe) (4-112)

L =505um (p-Probe) (4-113)
J) Ratenparameter (Oberflache)

Bei den Ratenparametern an der Oberflache wird zwischen Wechselwirkungen der freien
Ladungstrager mit einem neutralen und einem geladenen Trap unterschieden. Der Raten-
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parameterd. eines geladenen, d.h. ,Coulomb-attraktiven“ Ubergangs ist groRRer als der
eines ungeladenen Ubergands,. Diese Werte konnen grundsétzlich von der ener-
getischen Lage der Traps in der Energiellicke abhangig sein. Experimentell wurden solche
Abhangigkeiten gemessen [Aberle 92], wobei die experimentelle Ungenauigkeit etwa eine
GroRenordnung betragt. Die Werte in der Literatur variieren tber mehrere Grof3enord-
nungen, sowohl fur die Siliziumdioxid/Silizium- [Aberle 92] als auch die Siliziumni-
trid/Silizium-Grenzflache [Elmiger 97a]. Die Grunde hierfir sind mogliche Fehler beim
Messen/Auswerten, oder die zu ermittelnden Werte sind von der Praparation abhangig. Im
Rahmen der Simulationen werden zwei energieunabhangige Werte gewabhlt.

n-Probe: 5, =1108 g (4-114)
5y =2 ﬂO‘lzg (4-115)
p-Probe: Oc = 50107° g (4-116)
e 5ELO_1OC—Z]3 (4-117)

k) Grenzflachenzustandsdichte, Bandverbiegung
CV- und SPV-Messungen liefern die Zustandsdichte an der Grenzflache und die Bandver-
biegung. Die Werte, a,, ag sind gemal (4-37) bis (4-39) definiert.

n-Probe: a=5003( chdey? (4-118)
ap, =28meV (4-119)
a3 =50109(cm?Cey) 1 (4-120)
Ys =100mV (4-121)
p-Probe: q= 5EL013( cri0l e)/"1 (4-122)
a, =28meV (4-123)
a3 = 6010 (cm? eVt (4-124)
Yg =380mV (4-125)
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Die Bandverbiegungen werden nicht als Parameter flr das Simulationsprogramm benatigt,
sondern die festen Ladungen. Diese missen so gewdahlt werden, dald sich die gemessenen
Bandverbiegungen ergeben.

Qf, =110 em 2 (n-Probe) (4-126)
fix

Qs =6,410°0cm™2 (p-Probe) (4-127)
fix

Die n-Probe befindet sich in Akkumulation und die p-Probe in (geringer) Inversion.

[) Oberflachenrekombinationsgeschwindigkeit

Wenn auf einer Seite der Siliziumprobe die Passivierungschicht abgeéatzt wurde, so werden
die Simulationen mit den Randbedingungen (4-52) durchgeftihrt. Der s-Wert betragt fur die
n- und die p-Probe

s=11e " (4-128)
S
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