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Abstract

Topic of this dissertation are the development and implementation of
a three—dimensional simulation environment for semiconductor nano-
electronics devices, that are dominated by quantum effects, and the
modelling of the properties of various candidate structures for future
ultra—large scale integrated circuits. In this context, Coulomb block-
ade in the presence of strong quantum confinement, quantum—ballistic
transport and the effect of atomistic doping in aggressively scaled
semiconductor devices have been studied. The simulation framework
presented in this work extends the SIMNAD quantum mechanics sim-
ulator developed at the Integrated Systems Laboratory in a previous
project and couples it to the standard device simulator DESSIS g.

Basis of the simulation model is an effective mass formulation of
density functional theory in local density approximation. In its gen-
eralisation to finite temperatures it may be used for the computation
of the quantum mechanically correct charge distribution inside the
device. Additionally, in conjunction with Bardeen’s transfer Hamilto-
nian method, it may be used to compute tunnelling currents between
classically insulated regions (channels, quantum dot) of the device.
Doing so requires knowledge of the statistical mechanics of the quan-
tum dot. To make the necessary phase space averages tractable, a
Monte—Carlo approach is used.

On the classically conducting regions of the device the drift—diffu-
sion model may be used for current computation. Coupling the device
simulator DESSIS gz with the SIMNAD quantum mechanics simulator
results in a simulation tool capable of modelling devices that feature
both classical dissipative currents and 3D quantum effects.
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Zusammenfassung

Thema der Dissertation sind Entwicklung und Implementierung einer
dreidimensionalen Simulationsumgebung fiir nanoelektronische Halb-
leiterbauelemente, deren Eigenschaften von Quanteneffekten domi-
niert werden, sowie die Simulation verschiedener Halbleiternanostruk-
turen, die als mogliche Komponenten zukiinftiger hochstintegrierter
Schaltkreise vorgeschlagen worden sind. In diesem Zusammenhang
wurden Untersuchungen iiber Coulomb—Blockadeeffekte in Bauelemen-
ten mit starken Quantisierungseffekten sowie iiber quantenballisti-
schen Transport und den Einflufl diskreter Dotierung auf die Leitfa-
higkeit extrem miniaturisierte Halbleiterbauelemente angestellt. Die
vorgestellte Simulationsumgebung basiert auf dem Quantenmechanik-
simulator SIMNAD, der im Rahmen eines Vorgangerprojektes am In-
stitut fiir Integrierte Systeme entwickelt wurde. SIMNAD wurde stark
erweitert und zur Erhohung der Flexibilitat an den klassischen Bau-
elementsimulator DESSIS 4 angekoppelt.

Als Grundlage des entwickelten Simulationsmodells dient eine Ef-
fektivmassenformulierung der Dichtefunktionaltheorie in der lokalen
Dichtenaherung. In ihrer Verallgemeinerung auf endliche Tempera-
turen kann diese einerseits dazu verwendet werden, die Ladungsver-
teilung innerhalb der Halbleiterstruktur quantenmechanisch korrekt
zu bestimmen; andererseits konnen damit in Verbindung mit Barde-
ens Transfer—-Hamiltonian—-Methode verschiedenen im klassischen Sin-
ne gegeneinander isolierten Bereichen (Quantenpunkte) des Bauele-
ments berechnet werden. Dies erfordert allerdings Kenntnis der sta-
tistischen Mechanik des Quantenpunktes. Um die dabei auftretenden
Mittelungen iiber den Phasenraum bewaltigen zu konnen, wurde eine
Monte—Carlo Methode verwendet.
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X ZUSAMMENFASSUNG

Auf den klassisch leitenden Gebieten lassen sich Strome mittels des
Drift—Diffusionsmodells berechnen. Durch Koppelung des quantenme-
chanischen Simulators SIMNAD an den Bauelementsimulator DESSIS_ ¢
erhalt man ein Simulationswerkzeug, mit dem man sowohl klassische
Leitungsstrome als auch dreidimensionale Quanteneffekte im selben
Bauelement behandeln kann.



