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Zusammenfassung.Aufgrund der Bedeutung der MOS-
Technologie f̈ur die Halbleiterindustrie und deren fortschrei-
tende Miniaturisierung ist es wichtig sicherzustellen, dass die
klassischen Schaltungskonzepte für stark skalierte Bauele-
mente nicht ihre G̈ultigkeit verlieren. Ziel unserer Arbeits-
gruppe ist es ein Simulatorpaket zu entwickeln, welches von
einer physikalischen Sicht heraus quantenmechanische Ein-
flüsse in integrierten Schaltungen ermittelt und Konsequen-
zen f̈ur zuk̈unftiges Schaltungsdesign prognostiziert. Zur Be-
rechnung und Modellierung der Quanteneffekte wird ein auf
dem “non equilibrium Green’s functions” (NEGF) Forma-
lismus basierender numerischer 1-dimensionaler Simulator
entwickelt. Auf der Basis von numerischen Transportsimula-
tionen werden Ersatzschaltbilder für die SPICE Simulations-
umgebung erstellt, um den Einfluss der Quanteneffekte in die
Schaltungssimulation einzubinden.

Abstract. In this paper we discuss the expected impact of
quantum effects in nanostructured CMOS circuits. In order
to describe transport in mesoscopic electronic systems our
group develops a 1-d numerical simulation packet based on
the “non equilibrium Green’s functions” (NEGF) formalism.
By means of the obtained simulation results we develop ex-
tended SPICE circuit models. With these SPICE models the
influence of quantum effects to the functionality of classical
circuit concepts can be studied. Using these results it is our
intention to develop circuits with a higher robustness against
these quantum effects. For the illustration of our simulation
concept we discuss some results of some circuit examples.

1 Einleitung

In der aktuellen 65 nm Mikroprozessorfertigungstechnik be-
trägt die effektive Gatelänge eines MOSFETs nur noch
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35 nm, die Oxidschicht zwischen Silizium und der Elektro-
de sogar nur noch 1,2 nm (Bai, 2004). Nano-Transistoren
mit Gatel̈angen von 10 nm sind bereits in der Entwicklung
(Chau, 2003). In Halbleiterbauelementen dieser Größen-
ordnung treten neben den bekannten parasitären Effekten
verschiedene quantenmechanische Störeffekte auf, welche
die Funktionsweise dieser Bauelemente signifikant beein-
flussen. Die wichtigsten zu untersuchenden quantenmecha-
nische Effekte sind die durch den Tunneleffekt auftreten-
de Leckstr̈ome, die Quantisierung der Ladungsträgerenergie
und die Verschiebung des Elektronendichtemaximums an der
Oxidgrenzschicht. Bei der 65 nm Technologie beträgt die Ga-
teoxiddicke eines MOS Transistors weniger als 2 nm, gemäß
der Skalierungsregeln. Durch diese zunehmende Verkleine-
rung der Oxidschicht beginnen die Tunnelströme exponenti-
ell zu wachsen (Yang, 2000). Dies bedeutet, dass bei Schal-
tungen, die nanoskalierten MOS-Bauelementen enthalten, ei-
ne Zunahme von parasitären Str̈omen zu erwarten ist, welche
die Funktionsweise signifikant beeinflussen.

In unseren Untersuchungen konzentrieren wir uns auf
die Kopplung einer quantenmechanischen Beschreibung
an die semi-klassischen Ladungsträgertransportgleichungen.
So werden die Einfl̈usse von mikroskopischen Vorgängen
in Bauelementen in das Schaltungsdesign integriert, oh-
ne das vollsẗandig neue Kompaktmodelle entworfen wer-
den m̈ussen. Hierzu verwenden wir Standardbauelemente in
Schaltungssimulationen und erweitern diese mit zusätzlichen
parasiẗaren Quellen (siehe Abb.1). Die parasiẗaren Quellen
werden auf der Basis von physikalisch exakten Simulationen
des mikroskopischen Transportverhaltens modelliert.

Der Artikel ist folgendermaßen gegliedert: Im nächsten
Abschnitt wird der dem 1D Simulationspaket zugrunde-
liegende “non-equilibrium Green’s function” (NEGF) For-
malismus vorgestellt und diskutiert. Die Berechnung des
rein quantenmechanischen Transportproblems basiert auf der
selbstkonsistenten Lösung der diskretisierten Schrödinger-
und Poissongleichung. Im darauf folgenden dritten Ab-
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Abbildung 1. Zus̈atzliche,parasitäre Quelle.

schnitt werden Ergebnisse für die numerische Simulation ei-
ner “single-barrier” Halbleiterstruktur präsentiert. Im vierten
Abschnitt wird der Einfluss von quantenmechanischen Tun-
nelstr̈omen auf die Funktionalität von einigen ausgeẅahlten
klassischen Schaltungen untersucht. Der Artikel schließt mit
einer Diskussion̈uber die zuk̈unftig ben̈otigten Transportmo-
dellen f̈ur nanoskalierte Schaltungen.

2 Der NEGF-Formalismus

Wir beschreiben den Ladungsträgertransport, welcher ei-
gentlich ein Vielteilchenproblem ist, als Ein- Teilchenpro-
blem, wobei die Wechselwirkungen mit anderen Teilchen
als ein im Hintergrund wirkendes elektrostatisches Poten-
zial U(r) approximiert wird. Es gilt die zeitunabhängige
Schr̈odingergleichung(
H + U(r)

)
9(r) = E9(r) (1)

mit dem HamiltonoperatorH des freien Teilchens. Glei-
chung (1) muss aufgrund der Abhängigkeit des Hintergrund-
potenzialU(r) von der Ladungsträgerverteilungn(r) gekop-
pelt mit der Poissongleichung

div ε(r) gradU(r) = −q2n(r) (2)

gelöst werden. Im Folgenden wird der ”non-equilibrium
Green’s function”-Formalismus (NEGF) (vergleiche z.B.
Datta, 2000, 2002, 2003, 2005) beschrieben, der zur nume-
rischen L̈osung der Schrödingergleichung verwendet wird.
Hierzu betrachten wir die zu untersuchende MOS-Struktur
1-dimensional und gekoppelt zwischen zwei als halb-
unendlich angenommenen Kontaktflächen (siehe Abb.2).
Die Schr̈odingergleichung (1) wird in eine longitudinale
(Transportrichtung) und in eine transversale Komponente
separiertH +U = (Ht +Ut )+ (Hl +U(x)) (Datta, 2000).
Die Lösung in transversaler Richtung kann (bei genügend
großer QuerschnittsflächeS) als ebene Welleχ(r t ) appro-
ximiert werden

χ(r t ) = eik·r t/
√
S, εk =

h̄2k2

2m∗
, (3)

Abbildung 2. MOS-Struktur gekoppelt an 2 halbunendliche
Kontakte.

r t undk sind 2-d Vektoren in dery, z-Ebene. F̈ur den Trans-
port in x-Richtung gilt dann die Schrödingergleichung in Ma-
trixformH1 τ1 0
τ+

1 Hd τ
+

2
0 τ2 H2

ψ(k; x) = Eψ(k; x), (4)

wobeik der transversale Wellenvektor aus Gleichung (3) ist
und ψ = [ψ1, ψd , ψ2]. Die Indizes1,2,d kennzeichnen die
beiden Kontakte 1, 2 und respektive die MOS-Struktur (ver-
gleiche Abb.2).

Die Greensche Funktion(E −Hop)G= 1 ist gegeben mit
(Datta, 2003): G1 Gd1 0
G1d Gd G2d

0 Gd2 G2

 =

E∗
−H1 −τ1 0

−τ+

1 E∗
−Hd −τ+

2
0 −τ2 E∗

−H2

−1

,(5)

Hierbei istE∗
=E+ iη die leicht in die komplexe Ebene

verschobene Energie (η→ 0), um die Invertierbarkeit der
Matrix auf der rechten Seite sicher zu stellen. Da nur Trans-
portvorg̈ange in der MOS-Struktur bestimmt werden sollen
(und nicht in den Kontakten), muss nur die Greensche Funk-
tionGd für das Bauelement bestimmt werden:

Gd(k;E) = [E −Hd −61 −62]
−1 (6)

mit den Selbstenergien61,2. Die Randeffekte in den halb-
unendlichen Kontakten bzw. die offenen Randbedingungen
sind durch die Selbstenergien1 exakt bestimmt, wobei die
Greensche FunktionGd(k;E) immer noch endlich ist.

Für die Beschreibung der 1-dimensionalen MOS-Struktur
gilt der Hamiltonoperater mit ortsabhängiger Massem(x)
(Einspruch, 1994; Lake, 1997). Die Existenz anderer Elek-
tronen wird im Hamiltonoperator durch ein wirkendes Hin-
tergrundpotentialU(x) repr̈asentiert, weshalb zusätzlich die
Poissongleichung

d

dx
ε(x)

d

dx
U(x) = −q2[N+

D (x)− n(x)
]

(7)

zur Bestimmung vonU(x) gekoppelt gel̈ost wird, da die
Elektronendichte eine Funktion vonU(x) ist.n(x) wird über

1Die eigentliche Herleitung der Selbstenergien erfolgtüber die
Dyson Gleichung, siehe Caroli et al. (1971).
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Abbildung 3. Ladungstr̈agerkonzentration in einer 2 nm MOS
Struktur f̈ur verschiedene angelegte Spannungen.

die Dichtematrixρ in Ortsdarstellung (sieheDatta, 2000) be-
stimmt

n(x) =
1

�
ρ(x, x′)|x=x′ , (8)

wobei 1/� der Normierung auf das Volumen entspricht. Für
den Nicht-Gleichgewichtsfall, d.h. für den Fall, das̈uber der
MOS-Struktur eine (Gate-Source-) Spannung anliegt, gilt für
die chemischen Potenzialeµ1,2 in den zwei Kontaktenµ1 6=

µ2. Die Dichtematrix wird durch den Ausdruck

ρ =

∑
k

ρk =

∑
k

∫
dEGn(k;E) (9)

bestimmt, wobei die Elektronenkorrelationsfunktion gege-
ben ist durch

Gn(k;E) =
1

2π
(f1A1(k;E)+ f2A2(k;E)) . (10)

f1,2 sind die Fermifunktionen bezüglich der chemischen Po-
tenzialeµ1,2, mit

f1,2 =
1

1 + exp[(E + εk − µ1,2)/kbT ]
. (11)

Die SpektralfunktionenA1(k;E) und A2(k;E) sind defi-
niert durch

A1(k;E) ≡ Gd01G
+

d A2(k;E) ≡ Gd02G
+

d

mit 01,2 ≡ i
[
61,2 −6+

1,2]. (12)

Mit Gleichung (8) ist somit die Elektronendichte durch den
NEGF Formalismus bestimmt. Die Poissongleichung und die
Schr̈odingergleichung m̈ussen iterativ nacheinander gelöst

Abbildung 4. Leitungsbandkante einer 2 nm MOS Struktur für ver-
schiedene angelegte Spannungen.

werden, bis die Elektronenkonzentrationn(x) und das elek-
trostatische PotenzialU(x) konvergieren (selbstkonsisten-
tes L̈osungsverfahren). Nach Erreichen der Konvergenz, d.h.
Gd ist bestimmt, kann der Ladungsträgertransport bzw. der
Strom berechnet werden. Für das Beispiel des Zweikontakt-
systems wird der Strom bestimmt mit

Iqm =
q

πh̄

∑
k

∫
dE(f1 − f2)Tr(Gd(k)+02Gd(k)01). (13)

3 Numerische Simulation

Auf der Basis des im vorhergehenden Abschnitt vorgestell-
ten Formalismus ist in unserer Arbeitsgruppe ein 1-d nume-
rischer Simulator (NADES) entwickelt worden, mit dem die
Tunnelstr̈ome f̈ur MOS-Strukturen simuliert werden können.
Die sich daraus ergebenen Strom-Spannungspaarwerte wer-
den als Look-up-table Modelle in PSpice implementiert und
können so als parasitäre Quellen zus̈atzlich zu den Bauele-
mentemodellen verwendet werden, wie in der Einleitung vor-
geschlagen (vergleiche Abb.1).

In den Abbildungen3 - 5 werden einige ausgewählte Si-
mulationsergebnisse für eine “single-barrier” MOS Struk-
tur mit einer Barrierenbreite von 2 nm präsentiert. Abbil-
dung3 zeigt die Ladungsträgerkonzentration̈uber der Struk-
tur, Abb. 4 die Leitungsbandkante unter dem Einfluss der
angelegten Spannung und Abb.5 die resultierende Tunnel-
stromdichte. Zur numerischen Lösung werden die Schrödin-
gergleichung (4) und auch die Poissongleichung (7) nach der
Methode der finiten Differenzen (Datta, 2003; Lake, 1997)
diskretisiert.
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Abbildung 5. Tunnelstromdichte f̈ur eine 2 nm Oxidschicht.
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Abbildung 6. Sample/Hold mit MOS-Schalter.

4 Schaltungssimulation

Die wichtigsten parasitären quantenmechanischen Effekte
in nanoskalierten MOS-Transistoren im Sperrzustand sind
die Oxidtunnelstr̈ome. Im Durchlasszustand des Transistors
können aufgrund der Größe des regulären Source-Drain Stro-
mes die Tunnelströme vernachl̈assigt werden. Deshalb wer-
den Schaltungen, die statische Logik realisieren, durch Tun-
nelstr̈ome nicht in ihrer Funktion beeinflusst (Choi, 2001).
Somit ist die kritische Applikation in Bezug auf Fehlfunk-
tionen die dynamische Logik. Bei Schaltungen mit dynami-
scher Logik, die aus nanoskalierten MOS-Bauelementen auf-
gebaut ist, muss man eine Zunahme von parasitären Str̈omen
erwarten, die die Funktionsweise signifikant beeinflussen.

Für eine Sample/Hold Schaltung, die einen nanoskalier-
ten MOS-Transistor als Schalter verwendet (siehe Abb.6),
kann der Einfluss von Tunnelströmen zur Fehlfunktion der
Schaltung f̈uhren. In Abb.7 sind das Eingangssignal und das
Ausgangssignal für ein Sample/Hold Glied mit einer 2 nm-
Oxiddicke MOS-Technologie dargestellt. Das Schaltungs-
verhalten wurde unter dem expliziten Einfluss von direk-
tem Elektronentunneln simuliert. Der signifikante Anteil des
Tunnelstroms in der Schaltung fließt, wenn der Schalttran-
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Abbildung 7. Sample/Hold Schaltung unter Einfluss von Tunnel-
strömen.
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Abbildung 8. S/H mit Transfergate und MOS-Kapazität.

sistor abgeschaltet ist, durch diëUberlappungsregion zwi-
schen Drain und Gate. Dadurch wird die KapazitätC1 (sie-
he Bild 6) entladen und kann somit nicht mehr denn Span-
nungspegel am Ausgang aufrecht erhalten. Es kommt zu ei-
ner Fehlfunktion der Schaltung.

Im Beispiel des S/H-Gliedes (Abb.8) fließen f̈ur den Fall,
dass f̈ur die Ausgangskapazität in einer integrierten Schal-
tung eine MOS-Kapazität verwendet wird, bei abgeschalte-
tem Transfergate vier Tunnelströme (dargestellt durch Pfeile
in der Abbildung): (1) edge-direct Tunneln zwischen Drain
und Gate im n-MOSFET Gatter (2) Tunneln zwischen Gate
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Abbildung 9. Domino-AND-2 Gate.

und invertierten Kanal in MOS-Kapazität und (3), (4) edge-
direct Tunneln Drain/Source und Gate in MOS-Kapazität.
Strom (3) und (4) sind gegenüber (2) vernachlässigbar, da
in einer MOS-Kapaziẗat dieÜberlappungsfl̈achen zwischen
Drain/Source und Gate gegenüber der Fl̈ache des invertierten
Kanals sehr klein sind. F̈ur jeden Pfeil (entsprechend einem
Tunnelstrom) in Bild8 wird eine zus̈atzliche Quelle in der
PSpice-Simulation verwendet.

Die Ausgangssignale für ein Transfer-Gate ohne und mit
MOS-Kapaziẗat sind f̈ur ein Sinuseingangssignal in Abb.7
dargestellt (Ausgangssignal mit MOS-Kapazität gestrichel-
te Linie, ohne gepunktete Linie). Es ist deutlich zu erken-
nen, dass f̈ur das abgeschaltete Transfergate in beiden Fällen
das Ausgangssignal nicht gehalten werden kann - Fehlfunk-
tion der Schaltung. Dass auch dynamische Logik in sei-
ner Schaltungsfunktion durch parasitäre Tunnelstr̈ome beein-
flusst werden kann, lässt sich gut am Beispiel eines Domino-
AND-2 Gate demonstrieren (Choi, 2001). Der Schaltplan ei-
nes typischen Domino-AND Gates ist in Abb.9 dargestellt.
Das kritische Element in dieser Schaltung ist der n-MOS
Transistor am Eingang A des Gatters. In der Vorladephase
(siehe Eingangssignale in Bild10) wird die Pufferkapaziẗat
C1 über den p-MOSFET auf Vdd geladen, so dass der Inver-
ter als Ausgangssignal ein “low” erzeugt. In der Auswerte-
phase schaltet M1 ab und die Kapazität soll das Ausgangssi-
gnal puffern.

Wenn das Oxid im Eingangstransistor M2 eine kritische
Dicke unterschreitet, wird im abgeschalteten Zustand von
M2 über edge-direct Tunnelströme die Kapaziẗat so schnell
entladen, dass die Spannung VX unter Vdd /2 fällt bevor das

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

x 10
−6

0

1

2

3

C
lo

ck
/V

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

x 10
−6

0

1

2

3

V
A

/V

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

x 10
−6

0

1

2

3

V
B

/V

Zeit/s

Vorlade−
phase 

Vorlade−
phase 

Auswertungs−
phase 

Auswertungs−
phase 

Abbildung 10. Eingangssignale Domino-AND-2 Gate.
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Abbildung 11. Ausgangssignale Domino-AND-2 Gate.

Eingangssignal A auf “high” schaltet (Bild10). Der Inverter
erzeugt dadurch am Ausgang für kurze Zeit einen “high”-
Pegel (siehe Abb.11) und ein Logikfehler wird aufgrund des
Tunnelns in M2 produziert. Ein̈ahnlicher Fehler wird auch
erzeugt, wenn beide Eingangssignale auf “high” schalten.
Wie in diesem Abschnitt bereits diskutiert, sind statische Lo-
gikschaltungen in ihrer Funktion nicht durch Tunnelströme
beeintr̈achtigt. Dennoch lässt sich anhand statischer Schal-
tungen zeigen, dass sich das Verhältnis in den parasitären
Strömen zwischen klassischen Off-State-Strömen (siehe Ein-
leitung) und dem quantenmechanischen Tunneln bei zuneh-
mender Strukturverkleinerung umkehrt. In Abb.12 ist ein 6-
Transistor SRAM Zelle (Nii , 2004) dargestellt.

Die gebogenen Pfeile stellen die Tunnelströme im sta-
tischen Fall dar und die geraden Pfeile repräsentieren die
herk̈ommlichen Leckstr̈ome in den Transistoren. Bei ei-
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Abbildung 12. Sechs-Transistor SRAM-Zelle.

ner Oxiddicke von 2 nm fließen aufgrund der Tunneleffekte
9.2 pA, ẅahrend die Off-State-Ströme nur 2.9 pA betragen.
Dies bedeutet, dass in diesem Beispiel die quantenmechani-
schen Effekte die dominierenden Einflüsse darstellen.

5 Zusammenfassung

Wie aus den drei vorgestellten Beispielen im vorhergehen-
den Abschnitt ersichtlich, kann im zukünftigen und zum Teil
auch schon im heutigen Entwurf von integrierten Schaltun-
gen der Einfluss quantenmechanischer Effekte nicht mehr
vernachl̈assigt werden. Um den Anforderungen bei der Si-
mulation immer kleiner werdender Strukturen gerecht zu
werden, ist eine quantenmechanische Betrachtung in der Mo-
dellierung von Halbleiterbauelementen unumgänglich ge-
worden. Im Falle der Tunnelströme gibt es schon eine Reihe
alternativer Umsetzungen, die bereits diese zusätzlichen Ef-
fekte dem klassischen Drift-Diffusionsmodell hinzuzufügen
(Densitiy-Gradient (Liu, 2001) oder das aktuelle BSIMv4
MOS-Modell (Anconda, 1987)). Der von uns pr̈asentierte
Ansatz unterscheidet sich von anderen dadurch, dass wir
durch das Berechnen der Transportvorgänge mit dem NEGF-
Formalismus physikalisch genauer als z.B. die Modelle in
BSIMv4 sind und vor allem dass der numerische Simulator
auch die Beschreibung anderer quantenmechanischer Effek-
te impliziert. Neben den Tunnelströmen m̈ussen auch zuneh-
mend die Quantisierungseffekte der Ladungsträger und die
Streuprozesse im Kanal (siehe z.B.Felgenhauer, 2004; La-
ke, 1997) ber̈ucksichtigt werden. Eine absolute Grenze für
die Gültigkeit des Drift-Diffusionsmodell ist der ballistische
Transport im invertierten Kanal, der für Transistoren mit Ka-
nallängen von 10 nm prognostiziert wird (Rahman, 2003).

Aufgrund der Dominanz der MOS bzw. CMOS Technologie
in der Halbleiterindustrie und der mehr als 30 Jahre an Er-
fahrung im Schaltungsdesign ist es wichtig, einen fließenden
Übergang von klassischen Schaltungen auf Drift-Diffusions-
Basis in die heutige bzw. zukünftige nanoskalierte Technolo-
gie zu finden.
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