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Einleitung



Kapitel 1

Motivation

Die Strukturbildung in Nichtgewichtssystemen geh6rt mit zu den interessantesten
Ph&nomenen der modernen Naturwissenschaften. Aufgrund der extremen Vielzahl von
Strukturbildungprozessen in sehr verschiedenen Bereichen der belebten und unbelebten
Natur hat sich in den letzten Jahrzehnten ein interdisziplindres Forschungsgebiet ent-
wickelt, das immer Aufmerksamkeit auf sich gezogen hat. Zu diesem Gebiet gehéren die
unterschiedlichsten Systeme aus dem Bereich der Biologie, der Chemie und der Physik. In
allen hier aufgefiihrten Bereichen sind vielfiltige entweder rdumliche, zeitliche oder raum-
zeitliche Strukturbildungsprozesse zu beobachten, von denen einige hier exemplarisch kurz
vorgestellt werden.

Allein schon im Bereich der Biologie sind sehr viele interessante und auflergewdhnliche
Strukturierungen zu beobachten. Sie zeigen sich dort auf ganz verschiedenen Beschrei-
bungsebenen. Auf der globalen Beschreibungebene finden wir eine enorme Vielfalt
der Arten. Ihre Menge wird durch die Korrelation einzelner Arten untereinander
bestimmt. So zeigen typische R&uter-Beute-Modelle zeitliche Oszillationen in der Po-
pulationsdynamik [MURRAY 1989]. Selbst eine einzelne Tierart zeigt auf der untersten
Beschreibungsebene Strukturbildungsphénomene wie z.B. die Fellzeichnung beim Zebra
oder beim Leoparden. [MEINHARDT 1982, MURRAY 1989]. Ein weiteres Beispiel aus dem
Bereich der Biologie ist die Aggregation des Schleimpilzes (Dictyostelium discoideum)
[HAKEN 1983, MURRAY 1989, N1coLIs und PRIGOGINE 1987]. In diesem System &ufert
sich die Strukturierung durch konzentrische Kreise und spiralenférmige Gebilde.

Auf dem Gebiet der Chemie gibt es viele Reaktionen, die rdumliche, zeitliche oder
raumzeitliche Strukturen auftreten [GLANSDORFF und PRIGOGINE 1971]. Ein Kklas-
sisches Beipiel ist hier in diesem Zusammenhang die Belousov-Zhabotinsky-Reaktion
[ZAIKIN und ZHABOTINSKY 1970,  WINFREE 1972, WINFREE 1973, HAKEN 1983,
Nicoris und PRIGOGINE 1987]. Sie zeigt sehr komplexes Verhalten. Die chemotak-



tische Aktivitéit zeigt Zielscheibenmuster, Spiralwellen und sogar mehrarmige Spiralen.
Abschliefend betrachten wir die Physik. Auch sie hat geniigend hoch interessan-
te Systeme zu bieten, die eine Strukturbildung zeigen. Dazu gehoren Beispiele
aus der Metrologie (z.B. Wolkenstrassen, Streifenmuster [HAKEN 1983]), der Geo-
physik  (Konvektionsrollen in Erdmantel [KIND et al. 2002, BREUER et al. 2004]),
der Gasentladungsphysik (strukturierte Stromdichten: Hexagone, Spiralen, Strei-
fen,  Zielscheiben) [BRAUER 2000,  BRAUER et al. 1999,  MULLER et al. 1999,
AsTROV und PURWINS 2001, STRUMPEL et al. 2001, AMMELT et al. 1998] und der
Halbleiterphysik (strukturierte Stromdichten: Filamente, Spiralen, Doménen, Fronten)
[SCHOLL 1987, SCHOLL 2001, NIEDERNOSTHEIDE 1999].

Beim Vergleich der einzelnen raumazeitlichen Strukturen féllt auf, dass immer dhnliche
Strukturbildungphénomene wie z.B. das Spiralmuster auftreten. Deswegen spricht man
von einer Universalitdt der Strukturbildung. Die Zustandsdnderungen vollig verschie-
dener biologischer, chemischer oder physikalischer Systeme laufen nach den gleichen
Gesetzméfigkeiten ab, die oft auf wenige wesentliche Merkmale der beteiligten Stoffe
zuriickgefithrt und in mathematische Modelle gefasst werden kénnen. Die musterbildenden
Systeme werden typischerweise durch nichtlineare partielle Differentialgleichungsysteme
beschrieben, deren analytische Losung nur in den seltensten Fillen moglich ist. Aufgrund
der immer steigenden Leistungsfahigkeit der Rechner kénnen sehr aufwéndige numerische
Simulationen durchgefiihrt werden, die einen immer tieferen Einblick in die spezifischen
, Materialeigenschaften“ des betrachteten Systems gewédhren. Somit kénnen viele wichtige
Fragestellungen wie z.B. die Analyse der Instabilitdtsmechanismen oder die Auswahlkrite-
rien bestimmter Muster in den unterschiedlichsten Systemen diskutiert werden. Mit Hilfe
der Wissenschaft geben wir so vielen alltdglichen Dingen in unserer Umwelt ein festes
Fundament, auf dem fiir die Entwicklung zukiinftiger Nutzanwendungen aufgebaut wer-

den kann.

Die Untersuchungen der hier vorliegenden Arbeit richten sich auf die Modellierung
des Ladungstréigertransports und der Strukturbildung in einem wechselspannungs-
getriebenen Halbleitersystem. Das betrachtete Halbleiterbauelement besteht dabei
im Wesentlichen aus fiinf verschiedenen diinnen Schichten. Das Kernstiick ist da-
bei eine diinne Halbleiterschicht, die zwischen zwei Isolatorschichten eingebettet ist.
Kontaktiert wird das Bauelement iiber Aluminiumkontakte und einer transparenten
Indiumoxidschicht. Bei der Halbleiterschicht handelt es sich um mangandotiertes
Zinksulfid, das elektrolumineszierende Eigenschaften besitzt [ONO 1995]. Da die
Elektrolumineszenz in diesen Bauelementen eng mit der lokalen Stromdichte in der
ZnS:Mn-Schicht verbunden ist, wird so die Strukturbildung in der Stromdichte durch
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die transparente Indiumoxidschicht optisch sichtbar. Die Dotierung mit Mangan fiihrt
zum Auftreten einer Bistabilitdt, die sich durch eine hystereseartige Leuchtdichte-
Spannungs-Kennlinie [INOGUCHI und M1TO 1973, MACH und MULLER 1982,
MACH und MULLER 2000] und eine Vielzahl von Strukturbildungsphénomenen
[MARRELLO et al. 1977, MARRELLO und ONTON 1980, RUHLE et al. 1979,
H.RUFER et al. 1980, SCHOLL et al. 1998,  ZUCCARO 1997, ZUCCARO et al. 2000,
BELETSKII und VLASENKO 1993a, BELETSKII und VLASENKO 1993b, KUKUK et al. 1997,
GOSSEN et al. 1995, GOSSEN 1994, STRYCH 1996, VLASENKO et al. 2004] in der Elektro-
lumineszenz bemerkbar macht. Die beobachteten Strukturen haben dabei sowohl einen
statischen (Multifilamentverteilungen) als auch einen dynamischen Charakter (Autowel-
len, Doménen, Spiralen). Welche Strukturierung im Experiment angenommen wird, héngt
empfindlich von den &ufleren Parametern, wie z.B. die Treiberspannung (Amplitude und
Frequenz) und die Dotierungkonzentration [ZUCCARO 1997], ab. Auch hier fasziniert wie-
der die Ubereinstimmung der beobachteten Strukturen in der ZnS:Mn-Elektrolumineszenz
mit denen aus der obigen Diskusion.

Das Ziel dieser Arbeit besteht zunéichst darin, mit Hilfe von bereits bestehenden ex-
perimentellen Daten, die grundlegenden Eigenschaften des ZnS:Mn-Bauelements zu un-
tersuchen. Dazu werden Ergebnisse sowohl zum longitudinalen Transport (in Feldrich-
tung) als auch zur lateralen Strukturbildung analysiert. Daraus folgen charakteristische
Systemeigenschaften, die fiir das Auftreten der Elektrolumineszenz iiberhaupt, der hyste-
researtigen Leuchtdichte-Spannungs-Kennlinie und der Strukturbildung notwendig sind.
Im néchsten Schritt werden dann mathematische Modellgleichungen fiir den Ladungs-
tragertransport in dem hier betrachteten ZnS:Mn-Bauelement aufgestellt. Dafiir miissen
zuerst die charakteristischen Systemeigenschaften auf allgemeingiiltige Prinzipien abstra-
hiert werden. Parallel dazu muss eine angemessene Beschreibungsebene des Ladungs-
transports gefunden werden, die auf der einen Seite eine leichte Integration der Syste-
meigenschaften ermoglicht und auf der anderen Seite einen Vergleich mit experimentell
zugiinglichen makroskopischen GroBen, wie z.B. Teilchenstrome, erlaubt. Diese Uberlegung
fiilhrt uns in dieser konkreten experimentellen Situation auf ein Drift-Diffusions-Modell
[LUNDSTROM 2000, SNOWDEN 1986, SELBERHERR 1984, SCHENK 2001], das im Allgemei-
nen nicht analytisch 16sbar ist und daher mit Hilfe der Numerik auf einem Rechner gelGst
werden muf. Es zeigt sich dabei, dass das hier entwickelte Modell die wesentlichen ex-
perimentellen Ergebnisse zum longitudinalen Transport reproduziert und dass zusétzlich

raumlich lokalisierte Hochstrombereiche stabilisiert werden konnen.



Kapitel 2

Gliederung der Arbeit

Im Anschluss an die Motivation wird hier die Gliederung der Arbeit vorgestellt. Die Dis-
sertation besteht insgesamt aus fiinf Teilen.

Nach der Einleitung folgt der zweite Teil, in dem die experimentellen Grundlagen, die
Strukturbildungsphénomene sowie auf der theoretischen Seite die Modellierung des La-
dungstriagertransports und die Numerik besprochen werden. Dazu beginnen wir mit eini-
gen geschichtlichen Hintergrundinformationen. Der Prozess der Elektrolumineszenz (Licht-
emission) im Zinksulfid wurde in den 30er Jahren aufgrund eines fehlerhaften Experiments
zufillig entdeckt. Eine kontinuierliche Weiterentwicklung dieser Entdeckung fiihrte auf die
Entwicklung von Elektrolumineszenzfolien und farbiger Displays. Letztere haben sich auf-
grund technischer Probleme noch nicht vollstdndig am Markt durchgesetzt. Ausgehend von
experimentellen Untersuchungen wird der Mechanismus der Elektrolumineszenz genauer
studiert. Dazu werden zunichst ein paar einfache experimentelle Ergebnisse besprochen.
Dabei steht die starke Abhéngigkeit der Lumineszenz von der angelegten Spannung be-
sonders im Vordergrund. Wird eine fiir das Bauelement charakteristische Grenzspannung
erreicht, so setzt die Lichtemission schlagartig ein. Dieser Effekt wird dann im Folgenden
an weiteren Kennlinien und Zeitreihen intensiver untersucht. Es wird insbesondere der
Frage nachgegangen, welche Bauteilparameter die Elektrolumineszenz entscheidend be-
einflussen. Diese Frage ist fiir die praktische Anwendung von grofler Wichtigkeit, da man
z.B. im Hinblick auf die Entwicklung von Displays stets an einer optimalen Lichtausbeute
interessiert ist. Mit Hilfe dieser Erkenntnisse und zusétzlicher Informationen iiber diese
speziellen Bauelemente kann dann ein Ladungstransportschema fiir die Elektrolumineszenz
diskutiert werden. Dieses Schema dient dann spéter als Grundlage fiir die Modellierung ei-
nes Transportmodells. Unter bestimmten experimentellen Gegebenheiten (Abkiihlung des
Bauelements, Anderung der duBeren Spannung) zeigen die ZnS:Mn-Bauelemente in der

rdumlichen und zeitlichen Elektrolumineszenzverteilung eine spontane Strukturbildung.
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Diese oft als Muster bezeichneten Verteilungen sollen in diesem Abschnitt vorgestellt wer-
den. Die Experimente zeigen dabei eine grofle Vielfalt unterschiedlicher Muster, die sowohl
réumlich stationér als auch dynamisch sein kénnen. Danach folgt die theoretische Model-
lierung des Ladungstragertransports. Dazu wird ausgehend von der klassischen Liouville-
Gleichung die bekannte BBGKY-Hierarchie fiir die Verteilungsfunktion abgeleitet. Aus
ihr kann dann mit Hilfe einiger zusétzlicher Annahmen die Boltzmann-Gleichung aufge-
stellt werden, die in ihrer semiklassischen Darstellung die Grundlage vieler theoretischer
Untersuchungen auf dem Gebiet des Transports in Festkorpern darstellt. Fiir die hier zu
untersuchende Fragestellung wiirde die Losung der semiklassischen Boltzmann-Gleichung
viel zu detaillierte Informationen liefern, die einen direkten Vergleich mit dem Experiment
erschweren. Um die Informationsdichte zu komprimieren werden in einem néchsten Schritt
einfachere makroskopische Gleichungen aus der semiklassischen Boltzmann-Gleichung be-
rechnet. Man sucht nach einfacheren Bilanz-Gleichungen, die im allgemeinen Fall analog
zur BBGKY-Hierarchie wieder eine unendliche Hierarchie bilden. Diese Hierarchie wird
auf der einfachsten Ebene abgebrochen und es folgt zusammen mit der Poisson-Gleichung
ein Transportmodell, dessen Strome durch Drift und Diffusion charakterisiert werden.
Diese Drift-Diffusions-Modelle sind im Allgemeinen analytisch nicht lésbar. Thre Losung
muss mit Hilfe eines Computerprogramms bestimmt werden. Die besondere Struktur der
Bilanz-Gleichungen erfordert eine spezielle Diskretisierung des Transportproblems, die im

letzten Abschnitt des zweiten Teils vorgestellt wird.

Im dritten Teil der vorliegenden Arbeit werden die Simulationsergebnisse diskutiert.
Dabei wird zuerst der wechselspannungsgetriebene longitudinale (1D) Transport unter-
sucht. Die Rechnungen zeigen aufgrund stark nichtlinearer Transportprozesse wie z.B. Tun-
nelinjektion aus Grenzflichenzustéinden und Band-Band-Stoflionisation sehr interessante
Ergebnisse. Dabei wird neben der Feldabschirmung, die schon gut innerhalb der ersten
Spannungsperioden untersucht werden kann, der periodisch stationére Zustand studiert.
Dieser Zustand ist durch eine pro Halbperiode konstante {ibertragende Ladung charakteri-
siert und stellt sich oft erst nach sehr vielen Spannungsperioden ein. Mit Hilfe der Lésung
dieses Zustandes kann eine besondere Kennlinie berechnet werden. Dabei wird die pro
Halbperiode iibertragende Ladung gegen die angelegte Spannungsamplitude aufgetragen.
Das besondere an dieser Kennlinie ist ihre Bistabilitéit, deren Form durch zwei unstetige
Ladungsspriinge bestimmt wird. Im weiteren Verlauf der Arbeit wird untersucht, welche
Bauteilparameter wesentlich zum Aufbau der Hysterese (Bistabilitéit) beitragen. Diese hys-
tereseartigen Kennlinien, die auch experimentell beobachtet werden kénnen, sind fiir die
weiteren Untersuchungen der spontanen Strukturbildung sehr wichtig. So zeigen typische

Experimente zur Strukturbildung nur dann rdumlich inhomogene Lumineszenzverteilung-



en (Muster), falls die Spannung nahe genug der Schwelle fiir den Ubergang von schwacher
(iibertragende Ladung klein, kleiner Strom) zu starker (iibertragende Ladung grof3, groer
Strom) Lumineszenz gewihlt wird. Motiviert durch die experimentellen Ergebnisse auf
der einen und die theoretisch berechneten Kennlinien auf der anderen Seite werden zwei-
dimensionale Simulationen durchgefiihrt. Das Ziel ist die Beantwortung der Frage, ob
auch in einer zweidimensionalen Bauteilgeometrie lokalisierte Strominhomogenitéten exis-
tieren kénnen. Um dies zu untersuchen werden Simulationen mit verschiedenen Anfangs-
bedingungen (z.B. kiinstliches Startfilament, homogene Anfangsbedingung plus Rauschen)
durchgefiihrt. Die entsprechenen Rechnungen zeigen in der Tat einzelne lokalisierte Hoch-
strombereiche, dessen Stabilisierung anschliefend intensiv untersucht wird. Infolge der
Variation einiger Bauteilparameter kénnen gezielt mehrere Hochstrombereiche im Simu-
lationsgebiet erzeugt werden, die dann miteinander wechselwirken, falls ihr gegenseitiger
Abstand zu gering ist. Diese Wechselwirkung wird dann genauer studiert und es stellt sich
beispielsweise heraus, dass die einzelnen Hochstrombereiche einen optimalen gegenseitigen
Abstand bevorzugen. Aufgrund der dreidimensionalen Anordnung des Experiments und
der damit verbundenen zweidimensionalen Strukturierung der Elektrolumineszenz wird die
bisherige zweidimensionale Simulation um die letzte noch {ibrig bleibende Raumdimension
erweitert. Durch die Erweiterung kann untersucht werden, welche Form die lokalisierten
Inhomogenitéiten in der Ebene annehmen. Die ersten numerischen Ergebnisse bestéatigen
die in den Experimenten beobachtete kreisformige Ausdehnung der Hochstrombereiche.
Um auch in diesem Fall mehrere Hochstrombereiche zu erzeugen, haben wir wieder gezielt
einzelne Bauteilparameter gedndert. Dadurch kénnen wir die Wechselwirkung zwischen
den einzelnen Inhomogenitédten untersuchen. Schon an dieser Stelle sei angemerkt, dass
die dreidimensionale Simulation numerisch sehr aufwéndig ist, da mitunter infolge der
gewdhlten Diskretisierung sehr grofie diinnbesetzte lineare Gleichungssysteme, die sehr
viel Rechenzeit in Anspruch nehmen, gelost werden. Zum Abschluss dieses Teils werden
die numerischen Simulationsergebnisse mit experimentellen Ergebnissen verglichen.

Nach dem Ergebnisteil folgt der vierten Teil, in dem alle Ergebnisse noch einmal
zusammengefasst werden. Zusétzlich wird ein Ausblick fiir weitere Arbeiten gegeben. Der
letzte Teil (fiinfter Teil) der Dissertation ist den Anhingen gewidmet. Hier kann die

komplette Diskretisierung des Transportmodells nachgelesen werden.
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Kapitel 3

Elektrolumineszierende
ZnS:Mn-MISIM-Bauelemente

3.1 Geschichtlicher Hintergrund

Ausgangspunkt fiir die umfangreichen Untersuchungen auf dem Gebiet der ZnS-
Elektrolumineszenz war im Jahr 1936 ein zufélliges Experiment von G. Destriau
[DESTRIAU 1936]. Er arbeitete zu dieser Zeit im Labor der spéteren Nobelpreistrigerin
M. Curie in Paris und beschéftigte sich mit der Entwicklung einer neuen Metalllegierung,
deren Leitfdhigkeit er untersuchen wollte. Schon bei der Herstellung dieser Legierung un-
terlief Destriau ein folgenschwerer Fehler. Eigentlich sollte die zu untersuchende Legierung
nur aus Zinksulfid bestehen, aber er verunreinigte sie mit Kupfer. Trotz des Fehlers schloss
er das Material an eine Stromquelle an und stellte iiberrascht fest, dass die Legierung bei
hohen elektrischen Feldstéirken Licht emittiert. Das Grundprinzip ist dabei ein typisches
Halbleiterphdnomen. Durch das elektrische Feld kénnen die beschleunigten Elektronen
die Kupferatome anregen. Dieser angeregte Zustand zerféllt dann unter Lichtemission im
sichtbaren Bereich. Aber trotz umfangreicher Verfeinerungen waren die diinnen Schich-
ten oft sehr unzuverlassig und die Lumineszenzausbeute war zu gering, so dass sich diese
Beleuchtungstechnik nicht durchsetzen konnte. Dies lag vor allen Dingen in der Herstel-
lung der diinnen transparenten und elektrisch leitenden Schichten begriindet. So wurde
beispielsweise das leitende und transparente Zinnoxid (SnOg) erst Jahre spéter entdeckt.

Aber dennoch legte Destriau mit seinen Arbeiten den Grundstein fiir die Entwicklung
moderner diinner Elektrolumineszenzfolien (EL-Folien) und TFEL-Displays (Thin Film
Electroluminescent Devices). Die heutigen modernen EL-Folien bestechen zum einen durch

ihre Farbvielfalt infolge verschiedener Dotierungsstoffe und zum anderen durch weitere

10
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interessante Eigenschaften, die herkdmmliche Lichtquellen nicht besitzen. Sie sollen hier
kurz aufgefithrt werden.

Die heutigen EL-Folien sind sogenannte Lambertstrahler, d.h. die Leuchtdichte der
von der Oberfliche emittierten Strahlung ist von jeder Seite gleich. Das emittierte Licht
ist bei geeigneter Dotierung sehr schmalbandig, absolut gleichméflig und weit sichtbar.
Weitere Entwicklungen zeigten, dass derartige Folien duflerst robust gegen Vibrationen
und mechanische Stofle sind. Zusétzlich sind sie flach, flexibel, leicht verformbar und un-
empfindlich gegen tiefe Temperaturen. Um die Sichtbarkeit in der Nacht noch weiter zu
erhohen, konnten spezielle Folien entwickelt werden, die ihr Emissionsmaximum zwischen
500 nm und 515 nm Wellenlénge haben, was dem Empfindlichkeitsmaximum des mensch-
lichen Auges bei Nacht entspricht. Diese speziellen Eigenschaften machen diese Techno-
logie sehr interessant fiir das Militdr und die Luftfahrtindustrie, wo diese Folien z.B. fiir
die Instrumenten- bzw. Tastaturbeleuchtung oder fiir die Tragflichenbefeuerung einge-
setzt werden. Dariiberhinaus wird die EL-Beleuchtungstechnik oft in der Geb&udetechnik
sowie in der Werbeindustrie verwendet. EL-Displays konnten sich dagegen trotz ihres ein-
fachen Schichtaufbaus bisher noch nicht am Markt durchsetzten, da die kontrastreiche
Farbdarstellung immer noch Probleme bereitet.

Fiir weitere wichtige Eigenschaften und Anwendungsmoglichkeiten der EL-Technik
wird auf die Ubersichtsartikel [INoGucHI und MiTo 1973, MACH und MULLER 1982,
MAcH und MULLER 2000] sowie das Buch [ONO 1995] verwiesen.

3.2 Phinomenologisches Verhalten

Heutige TFEL-Bauelemente haben einen relativ einfachen Aufbau (Abb. 3.1). In der Re-
gel wird ein elektrolumineszierendes Halbleitermaterial zwischen zwei Isolatoren einge-
bettet. Dieses Schichtsystem wird dann auf einer transparenten und elektrisch leitenden
ITO-Schicht positioniert, die wiederum auf einen Glasstriger aufgedampft ist. Kontak-
tiert wird die TFEL-Struktur dann iiber Aluminiumelektroden. Auf weitere Details zur
Herstellung dieser Bauelemente soll hier nicht weiter eingegangen werden. Néaheres fin-
det sich aber beispielsweise in [ZUCCARO 1997, GOSSEN 1994]. Diese Schichtstruktur wird
oft in der Literatur aufgrund der Reihenfolge der Schichten als MISIM(Metal-Insulator-
Semiconductor-Insulator-Metal) Bauelement bezeichnet. Legt man an eine solche MISIM-
Struktur eine Wechselspannung, so emittiert die Halbleiterschicht ab einer Schwellenspan-
nung Uy, Licht, dessen Spektrum im Falle von mangandotiertem Zinksulfid (ZnS:Mn)
im sichtbaren Bereich liegt (Abb. 3.2). Da man die Elektrolumineszenz mindestens durch

einen der beiden Isolatoren betrachten moéchte, muss einer der Isolatoren fiir den Spektral-



12 KAPITEL 3. ELEKTROLUMINESZIERENDE ZNS:MN-MISIM-BAUELEMENTE
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Abbildung 3.1: Schematischer Aufbau des wechselspannungsgetriebenen TFEL-Bauteils.

Typische Liangenabmessungen des Glastriagers liegen zwischen 1 und 2 cm, so dass sich
insgesamt eine Fliche von 1-4 cm? ergibt. Die Fliche der Aluminiumkontakte liegt im

Bereich einiger Quadratmillimeter.

bereich des emittierten Lichts transparent sein. Auflerdem sollten die Isolatoren eine hohe
Dielektrizitétszahl sowie eine hohe Durchbruchspannung vorweisen, damit eine moglichst
hohe Spannung an der Halbleiterschicht abféllt. Diese Auswahlkriterien fiihren auf zwei

Klassen von Isolatormaterialien [MACH und MULLER 1982, HOWARD 1977, ONO 1995]:
1. Oxide und Oxinitride: z.B. Al,03, AIO;N,
2. Ferroelektrika: z.B. BaTiOg, SrTiOs.

Die Auswahl der elektrolumineszierenden Halbleitermaterialien (Halbleiter und Dotie-
rungsmaterial) richtet sich natiirlich nach dem gewiinschten Spektrum des emittierten
Lichts. Zusétzlich haben die Halbleiter- sowie die Dotierungsmaterialien folgende Auswahl-
kriterien zu erfiillen [MACH und MULLER 1982, MACH und MULLER 2000, ONO 1995,
Ono 1997):

e Halbleiter:
— geniigend grofle Bandliicke, damit das Licht von den Lumineszenzzentren ohne

starke Absorption emittiert werden kann

— ,robust® gegeniiber grofien Feldstirken (106 V/cm), d.h. Lichtemission soll in
einem moglichst grofien Spannungsintervall (U > Uyy,) verfiigbar sein, ohne dass

die Halbleiterschicht zerstort wird

— isolierende Eigenschaften fiir Spannungen unterhalb der Schwelle (U < Uyy,)

e Lumineszenzzentren:
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— leicht in das jeweilige Gitter des Halbleiters zu dotieren
— gute Anregbarkeit (Wirkungsquerschnitt und Spektrum)
— ,Stabilitit® der Dotierung gegeniiber grofen Feldstirken (10° V/cm)

Besonders gut geeignet ist das oben schon erw#hnte Zinksulfid (ZnS), welches mit eini-
gen Molprozent Mangan (Mn) dotiert ist. Die Dotierungskonzentration ist bei den hier
betrachteten Halbleitermaterialien deutlich héher als sonst {iblich. Dabei ist weiterhin an-
zumerken, dass die Dotierungsmaterialien weder als Akzeptor noch als Donator fungieren,
sondern im Wesentlichen nur als Lumineszenzzentrum wirken. Das emittierte Licht hat
eine Wellenldnge vom 580 nm, was einem gelborangem Farbton (Abb. 3.2) entspricht.
Neben dem ZnS erfiillen noch weitere II-VI Halbleiter wie Zinkselenid (ZnSe), Kalzium-

Gelb-Orange

Blau l Grin | I Rot

1 ) T T T L | L) T 1 Y T
g
‘@
c
D
=
-
[N ¥

L Il 1 A Ao 1 1 A

500 700

600
Wellenidnga (hm)
Abbildung 3.2: Spektrum des emittierten Lichts eines ZnS:Mn-Bauelements [ONO 1997].

sulfid (CaS), Strontiumsulfid (SrS) und Strontiumselenid (SrSe) die Anforderungen. Als
geeignete Lumineszenzzentren haben sich Ubergangsmetalle (z.B. Mangan) oder seltene
Erden (Tb, Sm, Tm, Eu, Ce) erwiesen. Sie bestimmen jeweils die Farbe des emittierten
Lichts, was fiir die Herstellung von Farbdisplays sehr wichtig ist. Insbesondere erfordert
ihre Entwicklung die Farben (rot, blau und griin). Die Abbildung 3.3 zeigt dazu die Emis-
sionsspektren einiger Materialkombinationen (CaS:Eu — rot, ZnS:Sm,F — griin, gelb, rot,
ZnS:Thb,F — griin, SrS:Ce — blau).

Bisher wurden ausschliefilich Details zur Herstellung besprochen. Bisher haben wir er-
fahren, dass wechselspannungsgetriebene und dotierte MISIM-Bauelemente Licht in ver-
schiedenen Wellenléngenbereichen emittieren. Der genaue Ladungstransport und damit
das Prinzip der Elektrolumineszenz wurde bis jetzt noch nicht diskutiert. Bevor wir damit
beginnen, betrachten wir einige experimentell gemessene Kennlinien eines ZnS:Mn Bau-

elements unter dem Einfluss einer sinusférmigen Wechselspannung. Betrachten wir zuerst
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Abbildung 3.3: Beispiele fiir TFEL-Bauelemente mit unterschiedlichen Farben des emit-
tierten Lichts [ONO 1997]. Dotierungsmaterialien: Eu: Europium, Ce: Cerium, Sm: Sama-

rium, Tb: Terbrium, F: Fluor.

die Abbildung 3.4. Fiir Spannungen unterhalb einer kritischen Schwelle (hier Uy, = 160
V) bestimmt sich die Gesamtkapazitdt aus der Kennlinie aus einer Reihenschaltung der
beiden Isolator- und der ZnS:Mn-Schicht. Hier verhélt sich die dotierte Zinksulfidschicht
also wie ein Kondensator. Dies ist am linearen Stromverlauf und dem konstanten Pha-
senwinkel zwischen Strom und Spannung von ® = 90° zu erkennen. Ein Blick auf die
Abbildung 3.5 verrit, dass in diesem Spannungsbereich auch kein Licht, d.h. die Lumines-

zenz L ist Null, emittiert wird. Ubersteigt die angelegte Spannungsamplitude den Wert
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Abbildung 3.4: I-, ®-U -Kennlinie (Sinus- Abbildung 3.5: L-, n- , AQ-U-Kennlinie

spannung 1 kHz) [ONO 1995]. (Sinusspannung 1 kHz) [ONO 1995].
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Abbildung 3.6: L-AQ-Kennlinie [ONO et al. 1987].

Uip, so ist ein Stromknick sowie ein gednderter Phasenwinkel (& # 90°) zu beobachten
(Abb. 3.4). In dieser Situation dndert sich die Gesamtkapazitéit, da neben den beiden
Isolatorkapazititen ein induktiver Widerstand (Halbleiterschicht) zu beriicksichtigen ist.
Damit verliert das Bauelement und insbesondere die ZnS:Mn-Schicht seine Kondensato-
reigenschaft und ein dissipativer Strom beginnt zu flielen. Gleichzeitig ist in Abbildung
3.5 ein sehr steiler Anstieg in der Lumineszenz L, in der Lumineszenzausbeute 1 und in
der iibertragenen Ladungsdichte AQ zu beobachten. Die Grofle i beschreibt dabei das
Verhiltnis zwischen Eingangsleistung pro Fliche und L. Nach dem Uberschreiten von
U verlaufen AQ und L wieder linear, wiahrend die Lumineszenzausbeute 1 nach dem
Durchschreiten ihres Maximums bei Uy, wieder abnimmt. Der obige lineare Zusammen-
hang [ONO 1995, TORNQVIST 1982] konnte noch genauer untersucht werden (Abb. 3.6).
Daraus ergibt sich, dass die Lumineszenz L proportional zum Produkt aus Frequenz f
der anliegenden Spannung und iibertragendener Ladung AQ verlduft. Mochte man also
die Lichtintensitét erhdhen, so muss man die iibertragene Ladungsdichte im Bauelement
steigern. Damit es aber iiberhaupt zur Lichtemission kommt, miissen aber zwei wesentli-
che Parameter bei der Herstellung des TFEL-Bauelements gesetzt werden (Abb. 3.7, 3.8)
[SASAKURA et al. 1981b, SASAKURA et al. 1981a]. Damit die Lichtemission tiberhaupt zu-
stande kommt, muss erstens die dotierte Zinksulfidschicht ausreichend dick sein (Abb.
3.7). Fiir die vorliegende Probe erreicht man erst ab Dicken vom d = 30 nm einen Lumi-

neszenzanstieg, der dann mit zunehmender Dicke annéhernd linear verlauft. Die Lumines-
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Abbildung 3.7: Abhéngigkeit von L und Abbildung 3.8: Abhéngigkeit von L und
n von der Dicke der ZnS:Mn-Schicht Nmax von der Mangan-Dotierungskonzen-
[TORNQVIST et al. 1983]. tration [SASAKURA et al. 1981b].

zenzausbeute erreicht dagegen bei einer Schichtdicke von ca. 200 nm ihr Maximum und
bleibt danach fast konstant. Zweitens muss die Dotierungskonzentration geniigend grof3
gewihlt werden. Die Abbildung 3.8 zeigt, dass es eine optimale Dotierungskonzentration
fiir eine maximale Lumineszenzausbeute gibt. Die durchgefiihrten Experimente zeigen eine

starke Abhéngigkeit von L und 7 gegeniiber der Dotierungskonzentration [ONO 1995].

Zum Schluss dieses Abschnitts diskutieren wir noch eine weitere sehr interessan-
te Eigenschaft der Elektrolumineszenz der ZnS:Mn-Struktur. Zur Diskussion betrach-
ten wir die Abbildung 3.9. Es ist zu erkennen, dass die Intensitéit des emittierten
Lichts sehr stark von der Polaritdt der angelegten Spannung abhéngt. Mit Span-
nungspulsen gleicher Polaritdt vermindert sich die Lichtintensitdt dramatisch. Wird
dann ein Spannungspuls mit umgekehrter Polaritdt angelegt, so steigt die Inten-
sitit wieder sprunghaft an. Dieses Verhalten deutet auf einen Gedéchtniseffekt hin
[INoGUCHI und MiTo 1973, MACH und MULLER 1982]. Weitere Untersuchungen die-
ses experimentellen Ergebnisses fiihrten auf die Intensitits-Spannungshysterese (Abb.
3.10) [HOWARD 1981, MARRELLO et al. 1977]. Das Auftreten der Hysterese hingt da-
bei stark von der Dotierungskonzentration und der Dicke der Zinksulfidschicht ab

[MARRELLO und ONTON 1980, SASAKURA et al. 1981b].



3.3. MECHANISMUS DER ELEKTROLUMINESZENZ 17

T 1 T 1 T
} L i
ST _
Eg
g 1l |
E L _
3
E K
o
L Lo —t_‘ h - 180 1I85 1;0 1|95 ;LOO 22)5 210
Zeit Spannung (V)
Abbildung 3.9: Schematische Abbildung 3.10: Experimentell gemesse-
Abh#ngigkeit der Lumineszenz von ne Intensitiats-Spannungs-Hysterese eines
der  Polaritdt der  Spannungspulse ZnS:Mn-Bauelements [HOWARD 1981].

[INoGucHI und MiTO 1973].

3.3 Mechanismus der Elektrolumineszenz

Im vorherigen Kapitel (Kap. 3.2) haben wir einige phénomenologische Eigenschaften des
ZnS:Mn Bauelements mit Hilfe von experimentell gemessenen Kennlinien diskutiert. In
diesem Kapitel soll der Grundmechanismus der Elektrolumineszenz genauer erlautert wer-
den. Insbesondere wird dabei die Frage geklart, woher die dissipative Stromkomponente
(Abb. 3.4) und damit die Lumineszenzstrahlung (Abb. 3.5) kommt. Auflerdem kénnen wir
aufgrund des Ladungstransports Uberlegungen anstellen, die dem Gedéchtniseffekt und
die Hysterese (Abb. 3.9, 3.10) erkléren.

Dazu betrachten wir im Folgenden die MISIM-Struktur unter Einfluss einer Wechsel-
spannung (Abb. 3.11). Liegt die momentane Treiberspannung unterhalb der kritischen
Schwellenspannung Uy, so verhélt sich das komplette Bauelement, wie vorhin ausfiihrlich
beschrieben, wie ein idealer Kondensator. Erreicht die Spannungsamplitude nun aber den
Wert Uy, so konnen Elektronen aus lokalisierten Zustédnden in der Isolator-Halbleiter-
Schicht (momentane Kathode) in das Leitungsband durch eine ann&hernd dreieckige Bar-
riere tunneln (Prozess 1). Die gerade angesprochenen Zusténde entstehen bei der Her-
stellung der polykristallinen Proben durch Fehlanpassungen in der Kristallstruktur und

durch offene chemische Bindungen. Die Zusténde liegen etwa 1 eV unterhalb der Lei-
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Abbildung 3.11: Energiebandschema fiir
ZnS:Mn-Struktur unter Einfluss einer
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Abbildung 3.12: Energiebandschema fiir
ZnS:Mn-Struktur unter Einfluss einer

Spannung und einer positiven Raumla-

den im Text erlautert. dung.

tungsbandkante [BRINGUIER 1989, BRINGUIER 1997]. Die emittierten Elektronen werden
in der ZnS-Schicht durch das anliegende elektrische Feld (< 10% V/cm) stark beschleu-
nigt. Auf dem Weg zur momentanen Anode kénnen die Elektronen verschiedene Streu-
prozesse durchlaufen. Die erste Moglichkeit besteht darin, dass Elektronen mit den in das
Zinksulfidgitter ,eingebauten“ Manganatomen zusammenstolen und so ihre kinetische
Energie abgeben. Dadurch werden die Manganatome, wie im Kapitel 3.1 schon ange-
deutet, angeregt [MACH und MULLER 1982, MACH und MULLER 2000, BRINGUIER 1994,
SMITH 1981, ONO 1995]. Dazu benétigen die Elektronen mindestens die Energie von 2.2
eV. Wenn die angeregten Lumineszenzzentren (Prozess 4) wieder in ihren Grundzustand
relaxieren, wird Licht (Lumineszenzdauer ca. 1 ms) mit einer fiir das Dotierungsmate-
rial charakteristischen Wellenlénge emittiert [FURDYNA et al. 1996]. Es ist dabei zu be-
merken, dass diese Relaxation auch strahlungsfrei iiber Phononenemission erfolgen kann
[WAGER und KEIR 1997]. Selbstverstidndlich kénnen die Elektronen mehrmals auf ihrem
Weg zur Anode die Manganatome anregen, vorausgesetzt sie gewinnen infolge des elektri-
schen Feldes wieder ausreichend kinetische Energie. Mit Hilfe von nummerisch berechne-
ter Bandstrukturen und einer Monte-Carlo-Simulation fiir den Ladungstransport in ein-
kristallinem ZnS kann man die mittlere Elektronenenergie fiir die Anregung bestimmen
[BRENNAN 1988, BHATTACHARYYA et al. 1993, BRINGUIER 1991]. So konnten z.B. Bhat-
tacharyya et al. angeben, dass bereits bei einer Feldstirke von 1 MV /cm 26% (2 MV /cm

65%) der Elektronen die notige Energie besitzen, um die Manganatome anzuregen. Die
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Elektronen, die infolge des Transports die momentane Anode erreichen, werden wieder
von leeren Grenzflichenzustéinden in der Isolator-Halbleiter-Schicht eingefangen (Prozess
5). Nach Ablauf einer halben Periode der Wechselspannung wird die Spannung umgepolt
und der oben beschriebene Transportprozess beginnt von Neuem. Damit haben wir den
wesentlichen Prozess zur Elektrolumineszenz beschrieben.

Neben der Anregung der Manganatome im ZnS:Mn sind aufgrund der grofien
Feldstirken und der groflen Anzahl von Defektzustdnden weitere Generations-
und Rekombinationsprozesse denkbar [BHATTACHARYYA et al. 1993, BRINGUIER 1994,
BRINGUIER 1997]. Diese Prozesse fiihren in der Regel auf eine positive Raumladung, die
in der Literatur intensiv diskutiert wurde. Die Entstehung der Raumladung kann im We-

sentlichen in drei Kategorien unterteilt werden:

1. Band-Band StoBionisation mit anschlieBendem kontinuierlichem Lchereinfang (Pro-
zess 2 und 3) [BRINGUIER 1992, HOWARD et al. 1982, JAREM und SINGH 1988,
NEYTS 1991, GOLDENBLUM et al. 1994, NEYTS et al. 1994]: Ubersteigt dabei die ki-
netische Energie der Elektronen ein Vielfaches der Bandliickenenergie Eqa, = 3.7
eV (ZnS), so kénnen Elektron-Loch-Paare iiber die Stofionisation von Elektronen
am Zinkgitter erzeugt werden. Dabei nimmt ein Elektron im Valenzband den Ener-
gieiiberschuss des stoflenden Elektrons im Leitungsband auf und gelangt so in das
Leitungsband, wo es in Richtung der momentanen Anode beschleunigt wird. Das im
Valenzband entstandene Loch wird dementsprechend in die entgegengesetzte Rich-
tung beschleunigt. Auch hier kann wieder mit einer vorher berechneten Bandstruktur
und einer Monte-Carlo-Simulation das Hochfeldtransportproblem diskutiert werden.
Die Rechnungen zeigen, dass schon bei Energien von 1.5 xEqap, eine massive Stofiioni-
sation einsetzt [REIGROTZKI et al. 2001]. Die Locher konnen dann auf ihrem Weg zur
momentanen Kathode von sogenannten Locherfallen eingefangen werden. Mit Hilfe
von Photodepolarisationsmessungen an ZnS:Mn Proben kann die energetische Lage
der Locherfallen bestimmt werden. Sie liegen ca. 0.2-0.4 eV oberhalb der Valenz-
bandkante [VLASENKO et al. 2000b, VLASENKO et al. 2000a].

2. Stoflionisation von eingefangenen Elektronen an tiefen Storstellen: Ein Elektron mit
geniigend grofler Energie aus dem Leitungsband trifft auf ein eingefangenes Elektron,
das daraufhin ins Leitungsband gelangt. [KEIR et al. 1995, YANG und OWEN 1983,
RIGBY et al. 1988, THOMPSON und ALLEN 1990, SHIH et al. 1995].

3. Feldemission von Elektronen: Ein eingefangenes Elektron tunnelt aufgrund der
hohen Feldstérke direkt in das Leitungsband [BRINGUIER 1994, KEIR et al. 1995,
BRINGUIER 1992].
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Die Gegenwart einer positiven Raumladung hat selbstverstéandlich ihre Auswirkungen auf
das Energiebandschema. Sie fiihrt zu einer inhomogenen Verteilung des elektrischen Feldes
(Abb. 3.12), so dass das von der dufleren Spannung hervorgerufene Feld verstirkt oder
abgeschirmt werden kann. Dieser Einfluss der positiven Raumladung wird in den spéter

gezeigten Simulationsergebnissen von grofler Bedeutung sein.

An dieser Stelle sei schon hier angemerkt, dass fiir die spitere Modellierung des La-
dungstransports nur die Band-Band-Stoflionisation mit anschliefendem Lochereinfang
(erster Prozess in obiger Aufzihlung) beriicksichtigt wird. Aufgrund der energetischen La-
ge der Fallen soll zusétzlich eine thermisch aktivierte Locheremission betrachtet werden.
Daher sind die Prozesse der Kategorien 2 und 3 in der Abbildung 3.11 nicht dargestellt.

Mit dem vorgestellten Transportschema kénnen wir die Kennlinien in Kapitel 3.2 leicht
verstehen. Der Stromknick in der Abbildung 3.4 resultiert vom einsetzenden Tunnelstrom
und eventuell auftretender Stoffionisation. Die starke Schwellenabhéngigkeit des Stromes
sowie der Lumineszenz (vgl. Abb.3.5) liegt, wie wir spéter noch genauer sehen werden,
im exponentiell vom Feld abhéngigen Tunnelstrom begriindet. Auflerdem spielt in diesem
Zusammenhang die ebenfalls starke Feldabhéngigkeit des Stofionisationskoeffizienten ei-
ne wichtige Rolle. Das Feld an der momentanen Kathode muss so stark sein, damit die
Tunnelbarriere (Prozess 1 in Abb. 3.11) geniigend schmal wird. Dann setzt der Tunnel-
strom schlagartig ein. Sobald Elektronen durch die ZnS:Mn-Schicht flielen, kénnen die
Lumineszentren angeregt werden. Somit ist klar, warum der Stromknick mit dem starken
Lumineszenzanstieg L und der iibertragenden Ladungsdichte AQ in Abbildung 3.5 zu-
sammenfillt. Durch eine zu hohe Mangankonzentration wird die mittlere freie Weglénge
der Elektronen und damit die Anregungswahrscheinlichkeit der Manganatome stark re-
duziert. Zusitzlich nehmen nichtstrahlende Ubergéinge im Manganatom deutlich zu. Da-
her nimmt die Lumineszenzausbeute in Abbildung 3.8 ab einer Dotierungskonzentration
von 1 mol% stark ab. Mit der Hilfe des Transportschemas 3.11 kann die Zeitreihe (Abb.
3.9) sowie die Kennlinie (Abb. 3.10) leicht interpretiert werden. Infolge des Ladungs-
transports bilden sich Flichenladungen an den beiden Halbleiter-Isolator-Grenzschichten
aus. Dariiberhinaus baut sich infolge des Lochereinfangs eine positive Raumladung in
der ZnS:Mn-Schicht auf. Diese Ladungen kénnen bei geniigend hoher Konzentration das
von der dufleren Spannung induzierte Feld entweder verstidrken oder abschirmen. In Fall
einer Pulsfolge mit gleicher Polaritét (Abb. 3.9) schirmt das von den Grenzflédchen er-
zeugte Feld das duflere ab. Dadurch flieit ein kleinerer Strom durch die ZnS:Mn-Schicht,
da sowohl die Stoflionisation als auch die Tunnelinjektion stark feldabhéngig sind. So-
mit ist die iibertragende Ladung AQ kleiner und folglich die Lumineszenzausbeute (Abb.

3.6) geringer. Im Fall wechselnder Spannungspolaritéit wird das duflere Feld vom Feld der
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Grenzflachenladungen unterstiitzt, so dass mehr Manganatome angeregt werden und damit
mehr Licht emittiert wird. Die Leuchtintensitéts-Spannungs-Hysterese kann der positiven
Raumladung zugeschrieben werden. Dazu wird nochmal die Abbildung 3.10 betrachtet.
Wird, ausgehend von einer starken Lumineszenz (U > 205 V), die Spannungsamplitude
der anliegenden Wechselspannung verringert, so rekombiniert die positive Raumladung
nicht sofort. Vielmehr wird sie langsam abgebaut, so dass sie das &uflere Feld auch bei
kleineren Spannungsamplituden (195 V < U < 205 V) verstéirken kann und dadurch eine

hohere Lichtintensitéit zulasst.

3.4 Strukturbildung in der ZnS:Mn-Elektrolumineszenz

Alle bisherigen Lumineszenzerscheinungen wurden als rdumlich und zeitlich ho-
mogen angenommen. Alles andere wéire speziell im Hinblick auf die Entwick-
lung farbiger Displays sehr hinderlich. Aber gegen Ende der 70er Jahre wur-
den erstmals rdumlich inhomogene Leuchtdichteverteilungen, die sowohl stationér
als auch dynamisch sein koénnen, in wechselspannungsgetriebenen ZnS:Mn System-
en entdeckt [MARRELLO et al. 1977, MARRELLO und ONTON 1980, RUHLE et al. 1979,
H.RUFER et al. 1980]. Dabei treten die Strukturen nicht nur bei Wechselspannung
auf. Beale konnte zu Beginn der 90er Jahre Strukturbildungsprozesse auch in gleich-
spannungsgetriebenen ZnS:Mn Bauelementen beobachten [BEALE 1993]. Im Laufe der
Zeit wurden eine Vielzahl von weiteren Experimenten zur Strukturbildung in ZnS:Mn
Bauelementen durchgefithrt [SCHOLL et al. 1998, ZUCCARO 1997, ZUCCARO et al. 2000,
BELETSKII und VLASENKO 1993a, BELETSKII und VLASENKO 1993b, KUKUK et al. 1997,
GOSSEN et al. 1995, GOSSEN 1994, STRYCH 1996, VLASENKO et al. 2004] mit dem Ziel,
die vielfdltigen Muster genau zu erfassen sowie ihre Entstehung zu analysieren. Wesentliche
Parameter fiir die Art der Musterbildung sind die Frequenz und Amplitude der angelegten
Wechselspannung. Zuccaro hat die Entstehung verschiedener Muster am Beispiel einer Pro-
be in dem folgenden Bifukationsdiagramm dargestellt (Abb. 3.13, 3.14). Es fillt auf, dass
verschiedene Muster nur in einem sehr schmalen Bereich (farbiger Keil) des Diagramms
(Frequenz > 2 kHz, Spannung: 125-128 V, Temperatur: 293 K) auftreten. Betrachten wir
im Folgenden das untere Ende des Keils, also Wechselspannungen mit Frequenzen > 120
kHz. Erhohen wir nun langsam (quasi-stationér) die Amplitude, so ist folgendes Szenario
zu beobachten (vgl. dazu Kennlinien in Kap. 3.2 und Transportschema in Kap. 3.3). Fiir
kleine Spannungen ist die Probe komplett dunkel. Ab Spannungen von ca. 90 V ist eine
schwache und rdumlich homogene Elektrolumineszenz zu beobachten, deren Intensitat mit

steigender Amplitude stetig zunimmt. Bei Spannungen ab 125.5 V kénnen dann laufende
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Abbildung 3.13: Bifurkationsdiagramm in Abh#ngigkeit der Frequenz und Amplitude der
angelegten Wechselspannung fiir eine ZnS:Mn-Probe [ZuccARO 1997]. Die gelbe Lumines-

zenzstrahlung ist hier weify dargestellt.

Hochstrombereiche (dunkelblau) beobachtet werden. Dabei ist hier anzumerken, dass alle
diskutierten Muster sich deutlich von der rdumlich homogenen ,,Hintergrundelektrolumi-
neszenz“ absetzen. Diese Muster werden als Ziindfronten bezeichnet, da sie in der Regel
nach ihrer Ausbreitung weitere Musterbildungsprozesse einleiten. Eine weitere Spannungs-
erhohung fithrt dann zur Bildung von stationdren Filamenten (hellbau, Abb. 3.14: Bild
5), die dann spéter bei weiterer Amplitudenvergrofierung mit dynamischen Leuchtfiden
(rot, Abb. 3.14: Bild 3) koexistieren. Kurz bevor die komplette Probe homogen leuchtet,
zerfillt die vorher beobachtete Koexistenz von Filamenten und Leuchtfédden. Es bilden
sich breite stationére Filamente aus, die sich zu Clustern (griin) gruppieren. Bei kleineren
Frequenzen werden nicht so viele verschiedene Muster beobachtet. So gehen am Anfang
des Keils (Frequenzen < 50 kHz) die stationdren Filamente sofort in die Filamentcluster

iuber.

Zusitzlich konnen einige Muster durch plétzliches Abkiihlen (Temperatur: 250 K, Fre-
quenz > 100 kHz) der Probe geziindet werden. Es bilden sich je nach Dotierungsstérke
kreisférmige Doménen (Abb. 3.14: Bild 4) oder Autowellen (Abb. 3.14: Bild 2) aus. Die bei-
den Muster sind in der Abbildung 3.13 mit violetter Farbe unterlegt. Als Domé&nen werden
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Muster bezeichnet, deren Radius linear mit der Zeit wéchst. Autowellen sind dagegen lu-
mineszierende Ringe, die sich radial bei konstanter Ringbreite ausbreiten. Aulerdem zeigt
ihre gegenseitige Wechselwirkung eine sehr interessante Eigenschaft. Treffen zwei lumines-
zierende Ringe aufeinander, so ist keine Superposition der Lumineszenz zu beobachten,
sondern es findet indes eine Annihilaion der Wellen statt. Dies steht im Gegensatz zu
der Wechselwirkung, die bei den Doménen zu beobachten ist. Treffen z.B. zwei Doménen
aufeinander, so verschmelzen beide bei gleichbleibender Lumineszenz. Nachdem sich die
Temperatur der Probe an die Umgebungstemperatur angepasst hat, kann der gleiche oben

dargestellte Musterzyklus beobachtet werden.

Abbildung 3.14: Verschiedene Muster in der ZnS:Mn Elektrolumineszenz. Die gelbe Lu-
mineszenzstrahlung erscheint hier auch weifl. Dargestellt wird jeweils die Dynamik der
Muster in Abhéngigkeit von der Zeit (Spalten 2 bis 4) bzw. der Spannung (Spalten 1 und
5). Zeitschritt: Spalte 2: At = 140 ms, Spalte 3: At = 120 ms, Spalte 4: At = 150 ms,
Spannungschritt: Spalte 1,5 : AV =2 V [ZuccARroO 1997]. Alle Muster (aufler Bild 1) wer-
den im Text n#éher besprochen. Beim Muster 1 handelt es sich um sogenannte Spiralen,

die bei einer Spannungserh6hung irregulér zerfallen.



Kapitel 4

Modellierung des

Ladungstransports

Im Kapitel 3 wurde ausfiihrlich die elektrolumineszierende mangandotierte Zinksul-
fid MISIM Struktur vorgestellt. Wir haben gesehen, dass diese wechselspannungsge-
triebenen Bauelemente eine Vielzahl von Leuchtdichtemustern zeigen. In diesem Ka-
pitel soll dazu ein von mikroskopischen Prozessen ausgehendes Transportmodell ent-
wickelt werden, mit dem die spontane Strukturbildung infolge des Ladungstransports
beschrieben werden kann. Ein Grofiteil der Literatur iiber den Transport in die-
sen Bauelementen bezieht sich auf den eindimensionalen longitudinalen Transport.
Grofie Bedeutung hat dabei das Modell von Howard, Sahni und Alt (HSA-Modell)
[HOWARD et al. 1982]. Es war das erste nummerisch einfach zu behandelnde Mo-
dell, das die experimentell beobachtete Lumineszenz-Spannungs-Hysterese mit Hilfe ei-
ner Ladungs-Spannungs Kennlinine beschreiben konnte. Es folgten weitere Transport-
modelle [BRINGUIER 1989, BRINGUIER 1990, BRINGUIER 1997, JAREM und SINGH 1988,
NEYTS 1991, GOLDENBLUM et al. 1994, NEYTS et al. 1994], die im Wesentlichen immer
den longitudinalen Transport untersuchten. Dabei basieren viele dieser Modelle auf dem
HSA-Modell, wobei einige Autoren noch weitere Naherungen eingefiihrt haben. Auf mikro-
skopischen Prozessen basierende Transportmodelle zur Untersuchung von lateralen Struk-
turbildungsphénomenen in ZnS:Mn-Strukturen sind dagegen zur Zeit nicht bekannt. Mit
Hilfe von experimentellen Ergebnissen und theoretischen Uberlegungen zum Ladungstrans-
port hat Maier [MAIER 1998] ein physikalisch motiviertes phinomenologisches Modell auf-
gestellt, in dem die transferierte Ladung die Rolle des Aktivators und die Raumladung
sowie die Temperatur die Rolle von zwei Inhibitoren spielen. Dieses Modell reproduziert

einige der beobachteten Strukturen sehr gut. Mit diesem Modell sind aber einige Nach-
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teile verkniipft. Es enthélt ndmlich eine grofie Zahl von Variablen, die aus dem gewéhlten
Polynomansatz der Nichtlinearitéiten hervorgehen. Diese kéonnen wiederum nicht direkt

Materialeigenschaften zugeordnet werden.

Die Gleichungen bzw. Transportmodelle, die typische Transportphénomene beschrei-
ben, lassen sich grob in drei verschiedene Kategorien einteilen. Als Ausgangspunkt be-
trachten wir ein klassisches Vielteilchensystem, bestehend aus N Teilchen. In der ersten
Kategorie haben wir im 6/N-dimensionalen Raum (genannt I'-Raum) die exakten Glei-
chungen der klassischen Mechanik. Aufgrund der typischen Teilchenzahlen (N ~ 10%3) ist
die direkte Integration dieses auftretenden Gleichungssystems nicht moglich. In diesem Zu-
sammenhang spielt die Liouville-Gleichung [NOLTING 1996, FLIESSBACH 1995], auf die wir
im néchsten Abschnitt genauer eingehen, eine wichtige Rolle. Sie beschreibt die zeitliche
und rdumliche Dynamik der 6/N-dimensionalen Verteilungsfunktion im I'-Raum. Selbst
wenn wir in der Lage wéren, das obige N-Teilchenproblem exakt zu l6sen, wéren wir
gezwungen die gewonnene Information in eine iiberschaubare Anzahl von Variablen und
Groflen zu komprimieren, um eine iiberpriifbare Beschreibung mit der Realitdt bzw. Ex-
periment zu erhalten. Wir miissen also die hohe Phasenraumdimension reduzieren. Dazu
betrachten wir die experimentelle Situation und wir fragen uns, welche Variablen we-
sentlich den Transportprozess charakterisieren. In der Regel sind dies Groflen wie z.B.
Teilchendichten oder Teilchenstromdichten. Bei allen vorhin genannten Gréflen handelt
es sich um Einteilcheneigenschaften, d.h. um Gréflen, die additiv in den einzelnen Teil-
chen sind. Mathematisch fiihrt diese Uberlegung zum Ubergang von der 6 N-dimensionalen
Verteilungsfunktion zur 6-dimensionalen Verteilungsfunktion. Die Transportgleichungen in
dieser zweiten Kategorie werden allgemein als die Gleichungen der kinetischen Theorie
[HAuG 1996, JACKLE 1978, RIECKERS und STUMPF 1977] bezeichnet. Fiir viele prakti-
sche Anwendungen sind die Gleichungen der kinetische Theorie noch viel zu kompliziert.
Sie enthalten noch zu viele Informationen iiber das zu untersuchende System, was einen
direkten Vergleich mit den experimentell zugénglichen Daten schwierig macht. Wir suchen
also nach einfachen makroskopischen Gleichungen, die Aussagen iiber messbare Grofien im
Ortsraum machen. Solche Gleichungen bzw. Transportmodelle der dritten Kategorie lei-
ten wir aus den kinetischen Gleichungen durch Integration iiber den Geschwindigkeitsraum
ab.

Allgemein kénnen wir aus den kinetischen Gleichungen drei verschiedene (quantenme-
chanische, klassische und semiklassische) Modelltypen [MARKOWICH et al. 1990] entwi-
ckeln. Ausgangspunkt fiir die Beschreibung eines Teichenensembles im klassischen Sinn
ist, wie oben erldutert, das zweite Newtonsche Gesetz und eine statistische Beschrei-

bung fiihrt auf die klassische Liouville-Gleichung. Die quantenmechanischen Modelle be-



26 KAPITEL 4. MODELLIERUNG DES LADUNGSTRANSPORTS

ruhen auf einem Vielteilchenhamiltonoperator und der Schrédingergleichung. Mit Hilfe
der Wignertransformation und der Dichtematrix wird die quantenmechanische Liouville-
Gleichung hergeleitet. Eine Zwischenstellung nehmen die semiklassischen Modelle ein. In
diesen Modellen spielt das Quasiteilchenkonzept [MADELUNG 1972, MADELUNG 1970] eine
entscheidene Rolle. Quantenmechanische Effekte werden dabei mit Hilfe des Energieband-
schemas des betrachteten Halbleitermaterials beriicksichtigt, so dass wir die semiklassische
Liouville-Gleichung aus ihrem klassischen Gegenspieler und einer modifizierten Impulsbe-
ziehung herleiten kénnen. Fiir den Transport in Festkérpern werden ausschlie8lich Modelle

semiklassischer oder quantenmechanischer Natur verwendet.

Aus einer Gleichungshierarchie der ersten Kategorie werden wir zwei wichtige
Gleichungen betrachten. Zum einen leiten wir die Vlasov-Gleichung ab, in der alle
Korrelationen zwischen den Teilchen vernachlissigt werden, und zum anderen leiten
wir die Boltzmann-Gleichung her, die im Gegensatz zur Vlasov-Gleichung zusétzlich
Zwei-Teilchen-Korrelationen beriicksichtigt. Die Boltzmann-Gleichung, die urspriinglich
den Transport in einem klassischen verdiinnten Gas beschreiben sollte, spielt in der
Festkorperphysik eine groie Rolle und wurde auf vielen Gebieten, besonders beim Trans-
port in Festkorpern, mit groflen Erfolg angewendet. Die Losung der Boltzmann-Gleichung
ist ohne weitere Vereinfachungen nicht moglich. Diese Vereinfachungen &dndern dabei den
Charakter der Gleichung. Wéhrend die Transportgleichungen der ersten Kategorie invari-
ant gegeniiber der Zeitumkehr sind, geniigen die Gleichungen der zweiten Kategorie dem
Boltzmannschen H-Theorem [JACKLE 1978, RIECKERS und STUMPF 1977, ROPKE 1986],

was einer Entropiezunahme eines abgeschlossenen Systems entspricht.

Wir erhalten dann, unter Beriicksichtigung der ersten beiden Momente der Vertei-
lungsfunktion und semiklassischer Betrachtung schliefflich ein Transportmodell, in dem
der Transport der Teilchen (Ladungstriager) durch Drift infolge elektrischer Felder und
Diffusion infolge Dichtegradienten beschrieben wird. Dieses Drift-Diffusions Modell (DD-
Modell) bildet zusammen mit der Poisson-Gleichung das grundlegende Gleichungssys-
tem dieser Arbeit. In der Literatur taucht dieses Differentialgleichungssystem oft unter
dem Namen ,,Basic Semiconductor Equations“ [SNOWDEN 1986, MARKOWICH et al. 1990,
SELBERHERR 1984] auf. Heute bilden DD-Modelle zusammen mit hydrodynamischen Er-
weiterungen die Grundlage vieler Simulationen von Halbleiterbauelementen. Ein Grund
hierfiir ist sicherlich die relativ einfache nummerische Behandlung dieser Gleichungen, die
eine schnelle und stabile Analyse des zu untersuchenden Bauelementes ermoglicht. Die
kinetischen Gleichungen sind dagegen, wie oben erldutert, aufgrund ihrer hohen Phasen-
raumdimension nur sehr schwer zu lésen. Aber trotzdem gibt es Situationen, in denen

semiklassische Modelle an ihre physikalische Grenzen stofien, d.h. ihre Anwendbarkeit ist
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aufgrund der speziellen Bauart des Bauelements nicht gegeben. So sind z.B. fiir viele VLSI
(very large scale integration) Bauelemente die Annahmen des semiklassischen DD-Modells
nicht erfiillt, so dass die kinetischen Gleichungen oder quantenmechanische Transportmo-

delle gelost werden miissen [FERRY und JACOBONI 1992].

4.1 Klassische Transporttheorie

4.1.1 Die Liouville-Gleichung

Fiir die Ableitung der Liouville-Gleichung betrachten wir ein System, bestehend aus N
Teilchen mit Masse mg, im dufleren Potential ®extern(7n) inklusive einer Zweiteilchen-
wechselwirkung mit dem Potential ®,3 = ®,g(|7n — 75|). Die Vektoren 7, und ¥, mit
a=1,..., N bezeichnen die Orte bzw. die Geschwindigkeiten des N Teilchensystems. Die

klassische Hamiltonfunktion lautet dann:

N N
S L . S . IS S 1
H(’I“l, <3 'N, UL, 7UN) = H({Ta} 5 {va} at) = Z:l §mavi + (I)extern(ra) + 5 Zg:l q)iarélfern‘
a= a,B=
a#B

(4.1)
Als néchstes definieren wir einen 6-dimensionalen Positionsvektor eines Teilchens )?a =
{7, Us} im Einteilchenphasenraum. Damit kénnen wir die Position des Gesamtsystems
im 6N-dimensionalen Phasenraum (P-Raum) durch T' = {X,} angeben, wobei hier wieder
a=1,...,N gilt. Ein solcher Punkt im I'~Raum steht dann fiir einen moéglichen Mikro-
zustand des Systems. Die Zeitentwicklung des Gesamtsystems im I'-Raum wird bestimmt

durch Hamilton-Bewegungsgleichungen

d, 1 8 .
d. 1 0 . '
%Ua = _m_aa—f‘aH({ra} ) {Ua} 7t)'

Fiir praktische Zwecke ist dieser Zugang ungeeignet, da es prinzipiell unmoglich ist, die
Orte und Geschwindigkeiten aller Teilchen exakt zu bestimmen und so z.B. einen Mikrozu-
stand des Systems zu préparieren und anschlieBend mit Hilfe der Gleichungen (4.2) seine
Zeitentwicklung zu beschreiben. Selbst wenn es moglich wére, wiirden wir viel zu detail-
lierte mikroskopische Systeminformationen bekommen, mit denen ein experimenteller Ver-
gleich schwer fallen wiirde. Wir sind eher (vgl. Kap. 4) an makroskopischen Eigenschaften
des Systems interessiert, also Eigenschaften die das System im Mittel besitzt. Dies fiihrt
uns dahin, eine statistische Beschreibung einzufiihren. Die Definition dieses Mittels ge-

schieht tiber die Betrachtung von Ensemblen von allen Mikrozusténden, die zu denselben
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makroskopischen Eigenschaften des Systems fiithren. Die Mikrozusténde eines Ensembles
stellen jeweils einen Punkt im I'-Raum dar. Ein Ensemble ist charakterisiert durch die Ver-
teilung der Punkte seiner Mikrozusténde und die makroskopische Zeitentwicklung des Sys-
tems ist charakterisiert durch die Zeitentwicklung dieser Verteilung im I'~-Raum. Die Wahr-
scheinlichkeit, einen Punkt im I'-Raum (also einen Mikrozustand) zur Zeit im Phasenraum-
volumenelement dI" = d6)21 .. ,dGXN zur Zeit t anzutreffen, ist durch F()zl, - ,XN, t)
gegeben. Die Funktion F ist dabei eine auf eins normierte IN-Teilchenverteilungsfunktion.
Fiir konservative Systeme geniigt sie einer Kontinuitétsgleichung im I'-Raum, der soge-

nannten Liouville-Gleichung

N
dFF  OF oF or, OF 01,
— —_— —_— p— 4.
di 8t+;<8ﬁ1 o+ on. 8t> 0 (43)
oder mit Hilfe der Poisson-Klammer
dFF  OF
—_— = FH}=0. 4.4
= () (1.4

Das totale Zeitdifferential der Verteilungsfunktion verschwindet und es gilt demnach fiir
alle Zeiten F({ra},{Ua},t) = F{Ta(t =0)},{0.(t =0)},t = 0) = Fy. Anschaulich ist
die Gleichung (4.3) einfach zu interpretieren: Ein mit der Ensemblestr6mung mitbewegter
Beobachter sieht in seiner Umgebung immer dieselbe zeitlich konstante Dichte von Pha-
senpunkten. Oft spricht man von einer ,,Ensemble-Fliissigkeit” , die sich im Phasenraum
wie ein inkompressible Fliissigkeit bewegt. Die Gleichung (4.3) bzw. (4.4) ist exakt und
der statistische Charakter dieser Gleichung geht nur iiber die Anfangswahrscheinlichkeit

Fj ein.

4.1.2 Die BBGKY-Hierarchie

Die Liouville-Gleichung ist aus zweierlei Sicht fiir die praktische Anwendung ungeeignet.
Zum einem ist der 6 N-dimensionale Phasenraum riesig (N ~ 1023), was die nummerische
Losung sehr kompliziert macht, und zum anderen enthélt die Losung F' der Liouville-
Gleichung die volle statistische Information iiber alle dynamischen und mikroskopischen
Details des Systems. Um diese grofle Informationshidufung weiter zu reduzieren, stellen
wir folgende Uberlegungen an. Wir gehen dabei von der Vermutung aus, dass bei geringer
Teilchendichte und kurzreichweitigen Kréften die Wahrscheinlichkeit, ein Teilchen mit den
Koordinaten X; zu finden, im Allgemeinen nur von wenigen Nachbarteilchen mit Koor-
dinaten (Xs, ..., X)) wesentlich beeinflusst wird. Die restlichen (N — k) Teilchen bilden
nur einen uniformen Hintergrund und kénnen daher in ihrer direkten Korrelation zum

betrachteten Teilchen vernachlissigt werden. Diese Uberlegung fithrt mathematisch, wie
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wir in diesem Abschnitt sehen werden, auf eine Korrelationshierarchie fiir die Verteilungs-
funktion f, die nach den Wissenschaftlern Bogoljubov, Born, Grenn, Kirkwood und Yvon
BBGKY-Hierarchie [MARKOWICH et al. 1990, CERCIGNANI 1988] genannt wird. Um sie

abzuleiten, starten wir mit der Definition einer reduzierten Verteilungsfunktion
FOR L Rt) = / (R, R t)dKsr ... K. (4.5)

Mit ihr kann man die obengenannte Hierarchie von Gleichungen angeben, die dquivalent
zur Liouville-Gleichung ist, wobei wir sehen werden, dass in der jeweiligen Bewegungsglei-
chung fiir die k-te Ordnung von f die reduzierte Verteilungsfunktion der Ordnung &k + 1
eingeht. Im néichsten Schritt wollen wir eine Bewegungsgleichung fiir f(*) ableiten. Dazu
integrieren wir die Liouville-Gleichung (4.3) iiber kaH ... dXx und nehmen zusétzlich
an, dass die Funktion F' geniigend schnell fiir |ro| — 0 und |v,| — 0 gegen Null geht. Die

Integration liefert

OF 0ry OF 9%, 4 oo
_/azara athk;—i—l dXN /Zava athk+1dXN (46)

@) (b)
Zur Berechnung der rechten Seite der Gleichung (4.6) spaltet man die beiden Summen
(a) und (b) jeweils in eine Summe iiber Variablen, iiber die nicht integriert wird, und

Variablen, iiber die integriert wird, auf. Die Summe (a) lésst sich somit schreiben als

k
I = /Fd Xjp1 ... d°Xy — / Z d Xpgr ... dXy.  (47)
Ory,
a=1 a=k+1
Das zweite Integral der Gleichung (4.7) liefert nach partieller Integration keinen Beitrag,
da die Verteilungsfunktion F' im Unendlichen verschwindet und weil die Geschwindigkeit

und der Ort unabhéngige Variablen sind. Die Aufspaltung der Summe (b) ergibt

k
OF 00y 4 OF 0T, oo
__/azaua T X PR - /;ﬂava B O X PRy, (48)

Partielle Integration des zweiten Terms liefert wiederum keinen Beitrag, da zum einen
wieder nur Randterme von F', die im Unendlichen verschwinden, auftauchen und zum
anderen die Kraft (vgl. Gl. (4.1)) nur vom Abstand zweier Teilchen abhéngt. Zusammen-

gefasst ergibt sich also fiir die Bewegungsgleichung fiir f*)

af®) ko - - " OF 0ty o -
5 :_;Ua.ﬁ/Fd XkJrl...dXN—/aZava ot kaJrl...dXN. (49)
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Um die Gleichung (4.9) weiter vereinfachen zu konnen, betrachten wir nun die Kraft auf

das Teilchen « etwas genauer. Fiir sie gilt (vgl. Gl (4.1))

N

Oy, 1 9 1 3
=, — T a5 ) xtern T . ! !

(4.10)
1 0
= _m—a OF,, extern + Z a—’ 1ntern
a#ﬁ

Die obige Gleichung (4.10) und Gleichung (4.5) setzen wir in die Gleichung (4.9) ein. Dabei

wird der Einfachheit halber gleiche Masse m angenommen. Es folgt

af<k "o e
= Zva 8—» f ; 8—%(I>extern(7'a) : %f
/ ZZ <_q>;>;§em) gf OXpy %y, A
m a=1 p=1
a#f

(©)

Der Term (c) der Gleichung (4.11) kann noch weiter vereinfacht werden, indem wir die
Summe iiber [ zerlegen in 22;1 = Zgzl—i—zgzk 4+1- Die dann auftretende Summe
Zé&v:k 4 liefert (N — k) identische Integrale, da wir eine beziiglich der Orte und Geschwin-
digkeiten permutationsinvariante Verteilungsfunktion F' annehmen. Dies ist natiirlich nur
dann sinnvoll, wenn N ununterscheidbare Teilchen vorliegen. Damit ergibt sich fiir die

raumzeitliche Dynamik der reduzierten Verteilungsfunktion f*) die BBGKY-Hierarchie

of™ . 9 £® (k)
a Zlva 8— + — Za—, extern(roz) a—» f

«

+ 1 E Ek 9 = P . if(k‘)
m 67—:& intern aUa (412)
a=1 B=1
! g#ﬁ
k
Nk O pey O y
o — P~ +1 Y e(k+1) d6X )
T / Zl o, Vinten " k1

Aus der Herleitung der Hierarchie geht hervor, dass aus der Giiltigkeit der Liouville-
Gleichung (4.3) fiir F' die Giiltigkeit des Gleichungssystems (4.12) fiir die reduzierten
Verteilungsfunktionen f*) fiir alle k mit 1 < k& < N folgt. Da aber f(V) = F' gilt, kann
man aus der Gleichung (4.12) die Gleichung (4.3) zuriickgewinnen. Die beiden Gleichungs-

systeme sind also zueinander #quivalent. Da die Gleichung fiir f*) die Funktion f*+1
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enthélt, muss die Hierarchie zur konkreten Berechnung bei einem Index k abbrechen. Hier-
zu bendtigen wir entweder einen Beweis, dass die restlichen Terme vernachléssigbar sind,
oder eine physikalisch begriindete, méglichst einfache Abschlussrelation, aus der sich f®*)

k+1) angeben 1iBt.

ohne Kenntnis von f(

Die einfachste Ndherung besteht darin, alle Korrelationen (Sté8e) zu vernachléssigen
(Vlasov-Niherung). Damit zerfillt f@) = @) (X, X,,¢) in ein Produkt von Einteilchen-
verteilungen f(l)()zl, t)f(l)()zg, t). Es bleibt dann lediglich eine Gleichung fiir die Einteil-

chenverteilungsfunktion f, die anstatt auf 1 nun auf N normiert ist, d.h. f = Nf®), zu

16sen. Mit der zusétzlichen Ndherung % ~ 1 folgt somit die Vlasov-Gleichung
Of (7, v,t) L Of(r,0,t)
= — 7 -
ot or
1 9f(F,0,t) 0 . ~
4 T2 D i)+ [ W7 =PI 7 ) 705

=Peffektiv

(4.13)

Charakteristisch fiir die Vlasov-Naherung ist die Tatsache, dass die Wechselwirkung eines
Teilchens mit den restlichen Teilchen durch ein mittleres Feld ®.gexiiv, Wwas ihre Nicht-
linearitdt ausmacht, beschrieben wird. Fiir den Fall, dass es sich bei den Teilchen um
Elektronen mit der Ladung —¢q handelt und sie der Coulomb-Wechselwirkung unterlie-
gen, erfiillt das effektive Potential ®egektiv die Poisson-Gleichung [MARKOWICH et al. 1990,
NovrTING 1993],

A(I)effektiv = _6016 (C - /f(Fv 'Ua t) d327>
(4.14)
n)

- Lo-
E0€

wobei wir annehmen, dass das externe Potential von einer positiven Hintergrundladung
der Dichte C erzeugt wird. Die Variable € gibt hier in der Gleichung (4.14) die Dielek-
trizitatszahl des betrachteten Materials an. Wenn wir die Vlasov-Gleichung iiber den Ge-

schwindigkeitsraum integrieren, erhalten wir eine makroskopische Kontinuitétsgleichung

an 1 -
———-V.5=0 4.15

die das Ziel alle bisherigen Herleitungen war. Wir sollten darauf hinweisen, dass die makro-
skopische Kontinuitétsgleichung (4.15) zusammen mit der Poisson-Gleichung (4.14) noch
kein geschlossenes partielles Differentialgleichungssystem fiir den Teilchentransport dar-
stellt. Dazu fehlt uns noch eine Gleichung, die den Elektronenstrom fbeschreibt. Diese

Gleichung wird in einem nachfolgenden Kapitel abgeleitet. Eine genauere Beschreibung des
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Teilchentransports erhalten wir, indem wir in der BBGKY-Hierarchie auch Zweiteilchen-
korrelationen zulassen und dabei alle folgenden hoheren Korrelationen vernachléissigen.

Dazu wihlt man einen Ansatz geméf

—

f(2)()?17)227t) = f(l)(Xlat)f(l)(X%t) + g()?la)?%t)' (416)

Dabei kommt die Zweiteilchenkorrelation in der Funktion ¢ zum Ausdruck. Um
aber eine selbstkonsistente Gleichung (Boltzmann-Gleichung) fiir die Einteilchenver-
teilungsfunktion aufzustellen, sind noch zusétzliche Annahmen nétig [ROPKE 1986,
ApAM und HITTMAIR 1988, RIECKERS und STUMPF 1977]. Es werden nur Zweierstofle
beriicksichtigt. Ferner wird angenommen, dass vor dem Stof3 ein molekulares Chaos vorliegt
und damit die Geschwindigkeitsverteilungen der zum Stofl zusammenlaufenden Teilchen
statistisch unkorreliert sind. Abschlieffend geht man davon aus, dass die lokale Stofidy-
namik nicht von den auf das System einwirkenden Kréften beeinflusst werden. Insgesamt
folgt mit der Definition von Pefektiv (Gl. (4.13)) fiir die Boltzmann-Gleichung

a+ﬁ 9 19 9 7 .0)
ot v oF a—» effektiv av , U,

/s 070+ 7,7 —Qf(F 0+ qt) f(7 T —q,t) (4.17)
— S+ q, 0" — § v, ) f(F,0,0) f(F, 7, ) d*Fd*T

Die Funktion S(¥,7"; ¥ + ¢,7 — ¢) bezeichnet in der Gleichung (4.17) eine Ubergangsrate
pro Volumen fiir ein Tellchenpaar, das vor dem Stof die Geschwindigkeiten v und ¢’ besafl
und nach dem Stof§ die Geschwindigkeiten ¢ + ¢ und v" — ¢ besitzt. Die linke Seite der
Gleichung (4.17) beriicksichtigt die Verédnderung der Verteilungsfunktion f infolge der Teil-
chenbewegung im effektiven Potential ®qgeitiv, wihrend die rechte Seite die Verdnderung
von f aufgrund von StéSen zwischen jeweils zwei Teilchen beschreibt. Ahnlich wie die
Vlasov-Gleichung ist die Boltzmann-Gleichung nichtlinear. Die Nichtlinearitdt kommt nun
aber an zwei Stellen zum Ausdruck, ndmlich im selbstkonsistenten Feld und im Stofinte-
gral (rechte Seite der Gl. (4.17)). Diese Nichtlinearitét sorgt im Allgemeinen fiir die sehr
komplizierte Form der Integro-Differential-Gleichung (4.17). An dieser Stelle sei noch-
mal ausdriicklich darauf hingewiesen, dass infolge der Annahmen die Gleichung (4.17)
einen irreversiblen Prozess beschreibt. Dies kann mit Hilfe der H-Theorems von Boltz-
mann gezeigt werden. Weitere Eigenschaften der Boltzmann-Gleichung finden sich unter
[ROPKE 1986, ADAM und HITTMAIR 1988, RIECKERS und STUMPF 1977].
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4.2 Semiklassische Transporttheorie

Bis zu diesem Zeitpunkt haben wir simtliche Gleichungen im Kapitel 4.1 fiir
klassische Teilchen hergeleitet. Das gilt natiirlich auch fiir die in der Vlasov-
Gleichung (Gl. (4.13),(4.14)) betrachteten geladenen Teilchen (Elektronen) mit Coulomb-
Wechselwirkung. Sie wurden als klassische Teilchen im Sinne der Newtonschen Mecha-
nik interpretiert und bewegen sich praktisch ohne Wechselwirkung (auler Coulomb-
Wechselwirkung) mit ihrer Umgebung (d.h. im Vakuum) durch den Raum.

Im Kapitel 4 wurde kurz angedeutet, dass mit Hilfe der kinetischen Theorie und dabei
im Besonderen mit Hilfe der Boltzmann-Gleichung (4.17)) viele erfolgreiche Untersuch-
ungen an Halbleiterbauelementen durchgefiihrt wurden. Auf den ersten Blick erscheint die
Anwendbarkeit der Boltzmann-Gleichung nicht gegeben, da sie urspriinglich fiir verdiinnte
klassische Systeme abgeleitet wurde. In Halbleitern jedoch bewegen sich die Ladungstréger
ndherungsweise in einem gitterperiodischen Potential, welches selbstversténdlich die Bewe-
gung der Ladungstriger einschrinkt. Da die Periodizitétsliange im Allgemeinen sehr klein
(= 1078 cm) ist, miissen wir eine quantenmechanische Beschreibung fiir den Einfluss des
Potentials auf die Elektronen finden. Wir miissen also Abstand von der Vorstellung einer
freien Bewegung zwischen den Stéflen nehmen und miissen diese durch eine korrelierte
Bewegung eines Elektrons in der Umgebung anderer Elektronen und des Kristallgitters
ersetzen. Wir werden sehen, dass das Konzept der Quasiteilchen eine modifizierte Im-
pulsbeziehung fiir das Kristallelektron liefert, in der die quantenmechanischen Effekte des
periodischen Gitters eingehen [SEEGER 1996, SZE 1969, SAPOVAL und HERMANN 1993,
KITTEL 1996, MADELUNG 1972, CZYCHOLL 2000].

Grundlage hierfiir ist die Losung der Einelektronen-Schrodinger-Gleichung

2
HU(7) = {_;‘—mA + V(f‘)} U(7) = BU(F). (4.18)

Das Potential V(7) soll hier den gemittelten Wechselwirkungsterm der Hartree-Fock-
Niiherung, also neben dem periodischen Potential (V(7) = V(7 + R)) der Gitterio-
nen bereits Anteile der Elektron-Elektron Wechselwirkung, enthalten. Die Losung der
Schrodinger-Gleichung (4.18) mit Hilfe des Blochschen Theorems zeigt, dass sich die
Energieeigenwerte in verschiedenen Energiebindern mit einer Dispersionsrelation En(E)
(n Bandindex) anordnen. Innerhalb eines Bandes kénnen wir die Kristallelektronen als
quasi-freie Teilchen mit Kristallimpuls hk und modifizierter Elektronenmasse m*, der ef-
fektive Masse, die im allgemeinen durch einen Tensor ausgedriickt wird, betrachten. In der
Literatur werden diese Kristallelektronen oft als Quasiteilchen bezeichnet, da die Wech-

selwirkung mit dem statischen Kristallgitter in seine Eigenschaften schon integriert ist.
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Demnach verhilt sich ein solches Quasiteilchen anders wie ein freies Elektron. Es spiirt so
nur noch die ,dufleren“ Kréfte, wie z.B. ein dufleres elektrisches oder magnetisches Feld
oder Gitterschwingungen. Im Fall der Wechselwirkung mit einen &ufleren elektrischen Feld
lasst sich analog zum klassischen Fall ein Beschleunigungstheorem F = —qE = hk (/Z
Kristallimpuls) ableiten. Daraus und mit der Beziehung F = m*¥ 148t sich eine Beziehung

zwischen Gruppengeschwindigkeit und Impuls des Quasielektrons

7= ﬁVkEn(lZ) = (4.19)
angeben. Beim Ubergang zu einer semiklassischen Beschreibung charakterisieren wir nun
die Teilchen (Elektronen oder Lécher) auch weiterhin mit einer klassischen Verteilungs-
funktion, die jetzt von den Variablen 7 (Ort), k (Impuls) und ¢ (Zeit) abhingt, also
f=f, E, t), wihrend die Zustéinde und Streumechanismen quantenmechanisch beschrie-
ben werden. Mit der Verteilungsfunktion f(7, k,¢) und der Gleichung (4.19) konnen wir

so die semiklassische Boltzmann-Gleichung mit

o 10

o 10 - 0 R
|: En(k) . % - E%q)effektiv . _]—f»:| f(?", k,t)

o ho (4.20)

angeben, wobei die Variable W(E, E’) ein Ubergangsmatrixelement darstellt, das die Streu-
ung eines Elektrons bzw. Lochs vom Zustand k in den Zustand K’ beschreibt. Zum Schluss
miissen wir darauf hinweisen, dass die semiklassische Theorie versagt, falls typische quan-
tenmechanische Effekte wie z.B. Tunneleffekt auftreten. Die Unschérferelation sorgt dafiir,
dass eine gleichzeitige Messung von Ort und Impuls nicht mdglich ist. Die Verteilungsfunk-
tion ist dann keine wohldefinierte Grofle mehr. Sie ist nur dann wohldefiniert, wenn die

typischen Lingenskalen im Orts- bzw. im Impulsraum ausreichend grof3 sind.

4.3 Bilanz-Gleichungen

Da die Boltzmann-Gleichung nur sehr schwer zu ldsen ist, suchen wir nach einfacheren
makroskopischen Gleichungen, die den Ladungstrigertransport in Halbleitern beschrei-
ben. Wir suchen in diesem Abschnitt nach Transportgleichungen in Form von Bilanzglei-
chungen, [LUNDSTROM 2000, SCHENK 2001], also nach Gleichungen vom Typ (z.B. die

Elektronenkontinuitétsgleichung)

on "
— =-V_ F — . 4.21



4.3. BILANZ-GLEICHUNGEN 35

Dieser Gleichungstyp hat dabei eine sehr anschauliche Interpretation: Die Anderung der
lokalen Elektronendichte n(7,¢) in einem Volumenelement df) setzt sich additiv aus drei

verschiedenen Anteilen zusammen:

1. Rate (bzw. Fluss) —V - F,, mit der Elektronen in das Volumenelement d) flieBen,
2. Generationsrate G,,, mit der Elektronen in df) erzeugt werden

3. Rekombinationsrate R,, mit der Elektronen in df) vernichtet werden

4.3.1 Herleitung aus der Boltzmann-Gleichung

In dem nun folgenden Abschnitt werden wir solche Bilanzgleichungen ganz allgemein fiir
die Dichte, den Impuls und die Energiedichte mit Hilfe der semiklassischen Boltzmann-
Gleichung (4.20) berechnen. Dabei wird zu dem StoBterm eine weitere Funktion s(7, k, ) =
(7, k,t)—r(7, k,t) addiert. Dieser Term soll die Generations- und Rekombinationsprozesse
berticksichtigen. Der Einfachheit halber nehmen wir zusétzlich parabolische Bénder, kleine

Dichten und keine Elektronenwechselwirkung, d.h. ®iptern = 0, an. Die Gleichung (4.20)

lautet nun
0 10 -0 10 0 Lo of I
[a + ﬁﬁEn(k) : %‘i‘ ﬁ%(_Q)E ’ £:| f(?", kat) - (815) « + S(T7k7t) (422)
mit
N S W B R WE R
(at) - %;W(k VPR ) — WE R (7R, ). (4.23)

Nun miissen wir noch die Momente der Verteilungsfunktion f definieren. Das allgemeine

Moment einer Variable ®(k) wird durch die gewichtete Summe
N N el T
na(7) = 5 3 R E. ) (4.24)
k

definiert. Wie oben beschrieben, suchen wir nun nach einer Gleichung vom Typ (4.21) fiir
die Variable ng. Dazu multiplizieren wir die Gleichung (4.22) mit ®(k)/Q und summieren

iiber alle Zustinde k in der ersten Brillouinzone. Es ergibt sich

1 ) 1 . h- Of 1 . L9
DI GE R DS IS STt

k k k

= () =) () (125)
1 e 1 - (Of '
5 o+ 380 (%) )
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Da die Variable @(E) unabhéingig von der Zeit ¢ ist, konnen wir fiir den ersten Term

_ Ong(7t)

(a) Y (4.26)

schreiben. Im Term (b) kann man ebenfalls den Ortsgradienten vor die Summe ziehen, da

die Variable ®(k) unabhingig vom Ort 7 ist. Es gilt

o 1h o 9 =
(b) = 5= g > BRES =~ Fo. (4.27)

k

Die GréBe Fyp beschreibt dabei einen Strom, wobei die Variable ® bestimmt, welche Va-
riable transportiert wird. Der dritte Ausdruck auf der linken Seite der Gleichung (4.25)
kann mit Hilfe der Produktregel und der Annahme, dass f fiir geniigend grofie k gegen

Null geht, umgeformt werden zu

(c) = —qE -

Dl =

% faq;%k) = Bp. (4.28)

Die Rate Bg beschreibt dabei den Einfluss einer Beschleunigung in Richtung des anlie-
genden Feldes auf die Variable ny. Der Term (d) beschreibt Generations- und Rekombina-
tionsprozesse, die entweder die Dichte erh6hen oder verkleinern kénnen. Wir kiirzen ihn

im Folgenden mit S ab. Es folgt mit s =g —r

d) = %Z ®(k)s(7, k,t) = Go(7,t) — Ry (7, 1) = Sa(F,1) (4.29)
/;

Der letzte Ausdruck (e) beschreibt einen Relaxationsprozess, da Kollisionen die Grofie
ng (7, t) mit der Zeit versindern. Fiir die zeitliche Anderung von n4(7,t) infolge der Kol-
lisionen wéhlt man den Ansatz, dass sie proportional zur Abweichung von der Gleichge-
wichtsdichte n% ist. Es gilt also

1 0

— _<<E>> [n6(F, t) — nY(7,1)] = As, (4.30)

Stoss

wobei <<%>> eine Ensemblerelaxationszeit symbolisiert. Die Gleichung (4.30) ist nicht mit

der Relaxationszeitndherung zu verwechseln. Sie definiert lediglich die Grofle <<%>> Mit

Hilfe der Gleichung (4.23) kénnen wir ((=)) bestimmen zu

T

i — % l;f(_:];’t CI)(E)/T(E) mi B (13(/;’)
e t 2 (1 o (k)

1 o o
- = W(k, k). (4.31)
i |:7’L¢(7?,t) - ng(Fv t) T(k) Y )
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Insgesamt haben wir somit eine Bilanz-Gleichung fiir die allgemeine Dichte ng hergeleitet.
Mit den Gleichungen (4.26), (4.27), (4.28), (4.29) und (4.30) folgt
One (T, t) 0

=~ . Fy+Bp+ A - 4.32
En o7 »+ By + A + Go — Ro (4.32)

—.

Mit dieser Gleichung kénnen wir bei geeigneter Wahl von ®(k) sofort die entsprechende
Bilanzgleichung berechnen. Fiir die Aufstellung eines Drift-Diffusions-Modells bendétigt
man die ersten beiden Momente, d.h. ®(k) = 1 und ®(k) = k. Im Folgenden sollen nun

die entsprechenden Bilanzgleichungen am Beispiel der Elektronen berechnet werden.

4.3.2 Bilanzgleichung fiir die Dichte

—.

Fiir ®(k) = 1 folgt die Elektronendichte ng(7,t) = n(7,t) und der entsprechende Elektro-
nenstrom berechnet sich zu (Gl. (4.27))

=
nl _Jn

Fq;. = ’)”L’l_)'d . (433)
—-q

Dabei bezeichnet ¥, die mittlere Driftgeschwindigkeit der Elektronen. Die Raten Ag und

Bg verschwinden aufgrund der Gleichungen (4.28) und (4.30). Man erhélt somit die Kon-

tinuititsgleichung fiir die Elektronen (vgl. Gl. (4.15) u. Gl. (4.32))

on 10 - 10 -
= 5. +S,=-—-j.+G, — R, 4.34
ot q(?FJ q(?rj ¢ (4.34)

4.3.3 Bilanzgleichung fiir die Impulsdichte

In diesem Fall miissen wir ®(k) = k setzen. Die Raten (Gln. (4.26), (4.28), (4.30)) berech-

nen sich sehr einfach. Es gilt:
n —lzgf—ﬁ—nm*ff und  Bg = (—¢q)E lZfa—];—(— ynE,  (4.35)
o = 0L == d ® = (—¢q 02" 55 ={=q ) .
k k

wobei P die Impulsdichte darstellt. Die Rate Sg (Gl (4.29)) berechnet sich zu Null, da wir
annehmen, dass die Elektronenimpulse infolge des Generationsprozesses zufillig verteilt
sind. Bei der Berechnung der Rate fiir den Strom (Gl. (4.27)) ist zu beachten, dass das
Produkt zwischen der Geschwindigkeit (vgl. (4.19)) und des Impules mit der kinetischen

Energie zusammenhéngt. Demnach erhalten wir fiir den Ortsgradienten des Stroms Fy

0 = 0

_.F:_f_). 4.
o Fe=gp W (4.36)
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W ist dabei der Tensor der Impulsstromdichte, dessen Komponenten durch W;; =
% > i kikjf gegeben sind und dessen Spur (), W;;) die mittlere kinetische Energie-
dichte ergibt. Aus der Gleichung (4.32) folgt dann die Bilanzgleichung der Impulsdichte
ﬁ —

oP 0 _

T %W —q)E — ({(—))P. 4.37

o = 25 W+ (-0 — () (137
Da wir zu Beginn parabolische Energiebénder angenommen haben, kénnen wir den Strom
gemiB j, = (—q)n¥y = (—q)L —~ (vgl. Gln. (4.33) u. (4.35)) definieren und somit ergibt
sich fiir die Stromdichte die Bilanzgleichung

@ 2(—q) & < ng’E 1..»

ot = T o W T (0 3%

Beim Vergleich der beiden Gleichungen (4.34) und (4.38) stoflen wir wieder auf das Pro-
blem, dass wir zusammen mit der Poisson-Gleichung kein geschlossenes Differentialglei-
chungssysten erhalten (vgl. Kap. (4.1.2)). Es fehlt eine Bilanzgleichung fiir die Energiedich-
te W. Man erhélt also wieder eine Hierarchie von Bilanzgleichungen. Um das Gleichungs-
system zu schlieBen, miissen weitere Vereinfachungen, die im Fall des Drift-Diffusions-
Modell den Tensor W betreffen, vereinbart werden. Dazu nimmt man an, dass sich die
Ladungstréigergeschwindigkeit aus zwei Beitrdgen additiv zusammensetzt. Der erste Bei-
trag, die Driftgeschwindigkeit ¥4, wird durch das Feld hervorgerufen, wihrend der zweite
zufillig verteilte Betrag & ((¢) = 0) infolge der thermischen Bewegung zustande kommt.
Dabei nimmt man an, dass die Elektronen im Halbleiter anndhernd ein ideales Gas bilden.

Fiir die Spur von W gilt somit

Wis = QZZ *”f_QZm* 2f_”—<>

_ % (1?) (4.39)

1 1
= §nm*?}§ + §nm* <C2> = Wdrift + Wtherm-
Mit Hilfe der mittleren kinetischen Energiedichte Winerm = %nszT eines idealen Gases
kann man den Elektronen eine Temperatur 7T;, zuordnen. Damit kann man die Kompo-

nenten des Temperaturtensors angeben mit

1 1
—nkBTZJ = §nm (cicj) . (4.40)
Dadurch ist unser Halbleitersystem durch zwei Temperaturen Tgitter und 7;, charakte-

risiert, die versucht sind, einander gegenseitig auszugleichen. Dieses Ergebnis verwendet
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man nun in der Gleichung (4.38). Mit der Definition der Mobilitéit u, = g/(m*((£ —))) und
der Annahme, dass sich der Strom wiahrend der Zeit 1/ <<T—Z>> nicht verandert, folgt
0
]n = qnunE + 2,una_,- w. (4.41)
Im néchsten Schritt nehmen wir einen diagonalen Temperaturtensor W;; = %nk:BTg}éij
an und vernachldssigen dabei die Driftenergie Wq,ir. Mit der Diffusionskonstanten D,, =

kBT" tn und der Soretkonstanten .5, = Nl = kp folgt

) an
521+ Snz=Th (4.42)

Zum Abschluss vernachliassigen wir sdmtliche Temperaturgradienten in 7}, und erhalten

Jn = qnunE + gDy,

eine Stromgleichung,

0
4.4
=, (1.43)

die aus einem Drift- und einem Diffusionsanteil besteht.

Jn = qnunE + qDn,

4.3.4 Drift-Diffusions-Modell

Mit obigen Bilanzgleichungen kénnen wir das Drift-Diffusions-Modell fiir den Trans-
port von Elektronen und Locher angeben. Fiir die Berechnung der entsprechenden
Lochergleichungen muss die Ladung +¢ und die Generations- bzw. Rekombinationsrate

S, beriicksichtigt werden.

Elektronen
gn = —qnunVV +qDyVn (4.44)
on
V n + Sn 4.45
at g gn+ (4.45)
Locher
Jp = —apupVV — q¢DyVp (4.46)
Op 1_ -
o> =V S 4.47
ot qv o+ Op ( )
Poisson-Gleichung
q
AV = —(n— 4.48
£o¢€ (n p) ( )

In den Kontinuitatsgleichungen wird das elektrische Feld iiber die Beziehung E=-VV
berechnet, wobei die Variable V das elektrische Potential symbolisiert. Dieses partielle
Differentialgleichungssystem ist an dieser Stelle noch ganz allgemein gehalten. Unser kon-
kretes Transportmodell in Drift-Diffusions-N#herung wird im néchsten Kapitel aufgestellt.

Im Anschluss daran erfolgt eine kurze Diskussion des Modells.
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4.4 Drift-Diffusions-Modell fiir die ZnS:Mn-Struktur

In diesem Kapitel wird das endgiiltige Drift-Diffusions-Modell fiir die Ladungstrager in
der mangandotierten Zinksulfidschicht inklusive aller n6tigen Raten und Randbedingung-
en vorgestellt [RAKER 2000, MEYER 2003]. Dazu rufen wir uns noch einmal das Kapitel
3.3 mit der Abbildung 3.11 ins Gedéchtnis. Der Ladungstransport wird in der ZnS:Mn-
Schicht durch drei verschiedene Dichten bestimmt. Als erstes ist die Elektronendichte n zu
berticksichtigen. Die Elektronen stammen, wie vorher diskutiert, aus lokalisierten Grenz-
flichenzustdnden in der Isolator-Halbleiter Grenzschicht, die in das Leitungsband infolge
eines Tunnelprozesses injiziert werden. Infolge der sehr grofien elektrischen Felder kommt
es zu Stofionisationsprozessen. Die daher zu beriicksichtigende freie Locherdichte bezeich-
nen wir mit p. Die freien Locher kénnen wiederum von Locherfallen eingefangen werden
und bilden somit die positive Raumladung, die mit pirapped bezeichnet wird. Nach der
Bezeichnung der drei verschiedenen Dichten, miissen nun die entsprechenden Raten ein-
gefithrt werden. Die Generationsrate infolge der Band-Band-Stoflionisation bezeichnen wir
mit G1 = a(FE)jy, die sich als Produkt des Elektronenstromes j,, und eines feldabhéngigen
StoBionisationskoeffizienten «a(E) (Abb. 4.1) schreiben lédsst. Sie tritt sowohl in der Elek-

o1l Lol

. . |
10 12 14 16 i§ 20 22

£ (105 Wem)
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s

Abbildung 4.1: Angenommener Verlauf des Stofiionisationskoeffizienten a(E) im polykris-
tallinen ZnS:Mn von Howard et al. [HOWARD et al. 1982].
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tronenkontinuititsgleichung als auch in der Locherkontinuitétsgleichung als Gewinnterm
auf. Die erzeugten Locher werden gemiB der Rate T' = yp(ph . — Pirapped) €ingefangen. Die
GroBe 7 gibt hier den Einfangkoeffizienten und p! . kennzeichnet die Konzentration der
vorhandenen Locherfallen. Fiir den Fall, dass alle Locherfallen besetzt sind, ist die Rate T’
identisch Null und alle Loécher tragen zum Gesamtstrom bei. Die Rate T ist ein Gewinnterm
in der Kontinuitétsgleichung der eingefangenen Locher und ein Verlustterm in der Kon-
tinuitdtsgleichung der freien Locher. Die iiber T' generierte positive Raumladung pirapped
kann in unserem Modell auf zwei unterschiedliche Arten reduziert werden. Die Dichte der
eingefangenen Locher kann mit Elektronen aus dem Leitungsband rekombinieren. Die ent-
sprechende Rekombinationsrate R setzt sich aus dem Produkt zwischen den beteiligten
Dichten (n, puapped), der thermischen Geschwindigkeit viperm und einem Wirkungsquer-
schnitt o, also R = VthermOMPirapped, zusammen. Aufgrund der energetischen Lage der
Locherfallen nahe der Valenzbandkante ist eine thermische Emission von Léchern aus den
Locherfallen moglich. Diese Lochergenerationsrate bezeichnen wir mit G2 = Bpirapped- Sie
setzt sich also aus dem Produkt einer konstanten Emissionsrate 6 und der Dichte der ein-
gefangenen Locher pirapped zusammen. G hat in der Kontinuitétsgleichung der Locher ein
positives Vorzeichen (Gewinnterm) und in der Kontinuitétsgleichung der eingefangenen
Locher ein negatives Vorzeichen (Verlustterm). Fiir die Elektrolumineszenz der ZnS:Mn-
Schicht infolge der Anregung der Manganatome wird keine weitere Gleichung modelliert.
Ferner wird davon ausgegangen, dass die Lumineszenzstrahlung proportional zur Strom-
dichte ist (vgl. Abb. 3.6). Daher kénnen wir spéter lokalisierte Hochstrombereiche als Mus-
ter identifizieren. Mit den obigen Uberlegungen kénnen wir die drei Transportgleichungen

inklusive aller Raten aufstellen (vgl. Kap. 4.3.4).

Kontinuititsgleichungen

Elektronen: % +V-ju=G —R Jn=—DpVn+nu,VV  (4.49)
0 . .

Locher: 8—1’ 4V =G +Gy—T j,=-D,;Np—pu,VV  (4.50)
8 ra [§] i

eingef. Locher: % =T-G2—R Iperapped = 0 (4.51)

Generations- und Rekombinationsraten

StoBionisation: G1 = a(E)jn (4.52)
Locheremission: G2 = [Prapped (4.53)
Rekombination: R = Vtherm 0NPtrapped (4.54)
Léchereinfang: T = yp(Phax — Ptrapped) (4.55)
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Als néchstes muss die Poisson-Gleichung neu aufgestellt werden. Dabei werden nun die
Ladungs- und die Grenzflichenladungsdichten beriicksichtigt. Letztere resultieren dabei
aus dem Ladungtrigereinfang bzw. -emission an den Isolator-Halbleiter Grenzschichten.

Fiir die Poisson-Gleichung gilt:

Poisson-Gleichung

AV = 80% {n — P — Ptrapped + 5(2 - an)pm + 5(2 - an-l—nm)pm-‘rnm} (4'56)

Die Indizes n; und n; + n,, bezeichnen die raumliche Position der beiden Grenzflachen in
z-Richtung (vgl. Abb. 5.3).

Zum Abschluss der Modellierung unseres Transportmodells miissen wir die Randbe-
dingungen genau diskutieren. Wir betrachten sie zuerst fiir den Fall des longitudinalen
Transports (z-Richtung, Abb. 3.1). Neben der Tunnelinjektion der Elektronen kénnen
Ladungstriger, die infolge des Transports in der Nahe dieser Grenzschichten kommen,
wieder in lokalisierte Zusténde eingefangen werden. Damit setzt sich der jeweilige Strom
aus einem Tunnelstrom (nur bei Elektronen) und zwei Oberflichenrekombinationsstromen
(Elektronen / Locher) zusammen, die iiber ein Produkt s,z (x = n,p) modelliert werden.
Dabei hat die Variable s, die Dimension einer Geschwindigkeit und wird deswegen Ober-
flaichenrekombinationsgeschwindigkeit genannt. Es gelten demnach fiir die z-Komponenten

der Strome an den Grenzschichten die Gleichungen

. .z -tunnel -z _ -tunnel
Elektronen: jnl = —SnMp, +~7nl ]nl-l—nm = SnNnj+ny, — jnl—l—nm (457)

Locher: Jny = —SpPny Tnytnm = SpPrytnm - (4.58)

Fiir die Poisson-Gleichung (4.56) benétigen wir noch eine Gleichung fiir die zeitliche Ent-
wicklung der Grenzflichenladungsdichten p; (i = ny,n; + n,,). Sie sind natiirlich nicht
konstant, da sich infolge der Tunnelinjektion und der Oberflichenrekombination deren
Ladungen fortwihrend &ndern. Mit Hilfe der Gleichungen (4.57) und (4.58) sind wir
in der Lage, gewohnliche Differentialgleichungen fiir die zeitliche Anderung der Grenz-

flichenladungen anzugeben. Sie bestimmen sich zu:

Isol.-Halbl. Grenzschichten

p; . .
a/jsl = (=sani + [ 4 sppi)g mit i = ng,ng + 1. (4.59)

Jetzt fehlt nur noch ein Ausdruck fiir den Tunnelstrom. Dieser kann fiir den Fall einer

kontinuierlichen Verteilung von Grenzflachenzustéinden, die bei einem Energiebetrag von
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€0 unterhalb der Leitungsbandkante beginnen, in der WKB-Né#herung berechnet werden
zu [NEYTS und VISSCHERE 1990, BRINGUIER 1989, SMITH 1981]

) 2 BE,; 1 ; L
Jtunnel = nssg\/TT;(b(E) exp {_B—El <60 + qf;ss> } mit ¢ = ny,n; + Ny, (4.60)

Dabei bezeichnet ngs die Zustandsdichte der Grenzflichenzustdnde und F; den Betrag der

elektrischen Feldstérke an der momentanen Kathode. In der Variablen B werden einige
Konstanten zusammengefasst:
p— 3 (4.61)
4v/2m*
Prinzipiell ist dabei die Variable ® in der Gleichung (4.60) eine feldabh#ngige Funktion.

Aber ihre Feldabhéngigkeit ist fiir die hier betrachteten Felder nur von schwacher Natur

und wird daher vernachléssigt, indem man eine konstante Feldstérke (E = 1 MV /cm) in
die entsprechende Funktion ® einsetzt. Die Tunnelinjektion zeigt insgesamt ein sehr stark
nichtlineares Verhalten, da sowohl das elektrische Feld als auch die Grenzflachenladung an
der momentanen Kathode im Exponenten der Gleichung (4.60) eingehen.

Fiir die spéter behandelten rdumlich héherdimensionalen Simulationen bend&tigen wir
dann noch Randbedingungen fiir den lateralen Transport. Wir werden fiir alle auftre-
tenden Transportgroflen stets periodische Randbedingungen vereinbaren. Dies bedeutet
anschaulich, dass wir uns das komplette Simulationsgebiet aus einer unendlichen Anzahl
periodisch fortgesetzter identischer Einzelgebiete, auf denen wir die Losung berechnen,
vorstellen miissen.

Zum Abschluss dieses Kapitels betrachten wir noch einmal das komplette partielle
Differentialgleichungssystem. Wenn man nun die Stromgleichungen (rechte Seite in Gln.
(4.49) und (4.50)) in die entsprechenden Kontinuitétsgleichungen (linke Seite in Gln. (4.49)
und (4.50)) einsetzt, erhélt man ein nichtlineares Transportproblem, das zusétzlich an die
Poisson-Gleichung (4.56) gekoppelt ist. Es liegt somit insgesamt ein gekoppeltes nicht-
lineares partielles Differentialgleichungssystem vor, das im Allgemeinen analytisch nicht
16sbar ist. Daher wird die Losung nummerisch mit Hilfe des Computer bestimmt. Die dazu
infolge der Nichtlinearitéit notige besondere Diskretisierung des Gleichungssystems sowie

deren teilweise aufwéndige numerische Losung wird im Kapitel 5 erldutert.

4.4.1 Vereinfachung des Drift-Diffusions-Modells

Seit der Beobachtung der Lumineszenz-Spannungs-Hysterese in mangandotierten Zinksul-
fidschichten wurden viele Anstrengungen unternommen, ein mathematisches Modell fiir
den longitudinalen Transport zu entwickeln, das die experimentell gefundene Hysterese

mit Hilfe einer Strom-Spannungs-Kennlinie verifizieren kann. Zu Beginn der 80er Jahre
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entwickelten Howard et al. [HOWARD et al. 1982, HOWARD 1981] dazu ein einfaches Mo-
dell fiir den Ladungstransport in diesen Bauelementen. Ihr Modell lésst sich mit einigen
starken Vereinfachungen aus unserem Modell ableiten. Die erste Vereinfachung betrifft
die Elektronen. Eine negative Raumladung, also n, wird komplett vernachléssigt unter
der Annahme, dass die ins Leitungsband injizieren Elektronen instantan zur momentanen
Anode gelangen. Dadurch werden die Elektronen nicht mehr durch ihre Dichte und Ge-
schwindigkeit beschrieben, sondern sie werden nur durch ihre Stromdichte charakterisiert.
Die zweite Vereinfachung besteht in der Vernachléssigung der freien Locherdichte p, da
alle iiber die Stoflionisation erzeugten Locher instantan eingefangen werden. Es gibt so-
mit keinen Locherstrom j,. Aufgrund der Vernachléssigung von p ist die Modellierung der
Locheremission (Rate G2) nicht ohne Weiteres moglich, da die freigesetzten Locher nicht
behandelt werden. Aus dem partiellen Differentialgleichungssystem zweiter Ordnung (Gln.
(4.49)-(4.51)) des Drift-Diffusions-Modells resultieren dann zwei gewo6hnliche Differential-
gleichungen fiir den Elektronenstrom und die Dichte der eingefangenen Locher:

Djn

0z

8ptrapped
Hhrapped _ 0 _ R,
ot !

— G —
(4.62)

Die Einfangrate T kann in der Gleichung fiir die eingefangenen Locher unter der Annah-
me vernachléssigt werden, dass die Wahrscheinlichkeit des Lochereinfangs sehr viel grofier
als die Rekombinationswahrscheinlichkeit ist. Damit kénnen wir T durch die Generati-
onsrate (G1 ausdriicken. Infolge der reduzierten Beschreibung des Ladungstransports muss
die Rekombinationsrate R iiber ein Produkt von oj,pirapped modelliert werden, da die
Elektronendichte fehlt. Somit sind nur zwei gewohnliche Differentialgleichungen und die
Poisson-Gleichung zu 16sen, was die numerische Behandlung sehr stark vereinfacht. Trotz
der numerischen Vorteile dieses Systems sind die N#herungen nicht ganz unproblema-
tisch. Dies betrifft im besonderen Mafle die Vernachlassigung der freien Locher. Fiir eine
konsistente Behandlung des Lochereinfangs miissen die freien Locher mit berticksichtigt
werden, da die Einfangrate sicherlich nicht abrupt von Unendlich auf Null abf#llt. Auch die
Vernachldssigung einer negativen Raumladung ist neben der unrealistischen Modellierung
von R insbesondere beim Spannungsnulldurchgang sehr fragwiirdig. Zum Schluss sei der
wohl gravierendste Nachteil des HSA-Modells erwdhnt. Er betrifft die Erweiterbarkeit auf
zusétzliche Raumdimensionen. Diese Erweiterbarkeit ist im HSA-Modell (Gl. (4.62) nicht

gegeben, da im Modell kein Prozess fiir den lateralen Transport enthalten ist.



Kapitel 5

Numerische L6sung der

Transportgleichungen

In diesem Kapitel wird der Algorithmus fiir die numerische Losung des vorhin disku-
tierten Differentialgleichungssystems (Gln. (4.49) bis (4.60)) vorgestellt. Dabei haben
sich zwei Methoden in der Vergangenheit besonders etabliert. Auf der einen Seite sind
es Methoden der finiten Elemente und auf der anderen Seite finite Differenzmetho-
den [SELBERHERR 1984, GROSSMANN und R00s 1993, KNABER und ANGERMANN 2000].
Beide Techniken beruhen auf einer der rdumlichen Geometrie des zu untersuchenden Bau-
elements angepassten Diskretisierung der Transportgleichungen. In der vorliegenden Ar-
beit werden ausschliellich finite Differenzmethoden verwendet. Sie wurden in der Vergan-
genheit intensiv untersucht, so dass es gute Erfahrungen beziiglich der Anwendbarkeit,
der Stabilitit und der Konvergenz dieser Diskretisierungsschemata gibt [REISER 1972,
SLOOTBOM 1972, SLOOTBOM 1969, DE MARI 1968b, DE MARI 1968a, GUMMEL 1964].

Damit wir das Differentialgleichungssystem mit Hilfe der Methode der finiten Differen-
zen numerisch 16sen kdnnen, miissen wir das zu untersuchende Gebiet geeignet diskreti-
sieren. Dazu legt man im Allgemeinen diskrete Punkte in das Simulationsgebiet (z.B. 2D
Gebiet, Abb. 5.1). Fiir diese Punkte wird dann spéter die Losung berechnet. Die Diskreti-
sierungspunkte bilden dann das Diskretisierungsgitter. Fiir die hier betrachtete rechteckige
Fliche liegen die einzelnen Gitterlinien parallel zu den kartesischen Koordinatenachsen,
die wiederum parallel zu den Seitenlinien des Rechtecks ausgerichtet sind. In der Regel ver-
wendet man dabei nicht dquidistante Gitter. Dabei wihlt man das Gitter in den Regionen
feiner, in denen ,,viel passiert* , also in Bereichen mit starken Gradienten und gréber in Re-
gionen mit kleinen Gradienten (vgl. Abb. 5.1 und 5.2). An dieser Stelle tritt ein wesentlicher

Nachteil der finiten Differenzmethode gegeniiber der finiten Elementmethode zum Vor-

45
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T,

yi_» t

X & X g
Abbildung 5.1: Aquidistantes Gitter. Abbildung 5.2: Nicht-Aquidistantes Gitter.

schein. Neben dem Bereich feiner Gitterlinien (Abb. 5.2 Mitte oben) gibt es noch einen wei-
teren Bereich mit feiner Diskretisierung (Abb. 5.2 Bauteilmitte unterer Bereich). Der zwei-
te untere Bereich ist hidufig nicht gewollt, so dass oft zusétzlich Rechenzeit erforderlich ist.
Bei finiten Elementmethoden tritt dieser unerwiinschte Nebeneffekt im allgemeinen nicht
auf [SELBERHERR 1984, GROSSMANN und Roo0s 1993, KNABER und ANGERMANN 2000].

Damit kénnen Computerressourcen gespart werden.

5.1 Scharfetter-Gummel Diskretisierung

Wiéhrend die Poisson-Gleichung relativ einfach numerisch zu lésen ist, bereitet die
numerische Behandlung der Kontinuititsgleichungen gréflere Schwierigkeiten, da sie
wegen der auftretenden Strome nichtlinear sind. In der Literatur findet sich eine
Vielzahl von Diskretisierungsarten fiir die Kontinuitétsgleichungen [SLOOTBOM 1972,
GUMMEL 1964, SCHARFETTER und GUMMEL 1969, REISER 1973]. Prinzipiell unterschei-
det man dabei zwischen zwei Zugingen. Wiahrend die erste Methode darauf be-
ruht, die Strome explizit auf den Stiitzpunkten zu berechnen und sie dann anschlie-
Bend in die Kontinuititsgleichung einzusetzen, setzt die zweite Methode darauf, die
Strome aus den Kontinuitétsgleichungen direkt zu eleminieren. Die erstgenannte Me-
thode erweist sich aufgrund starker Stabilitétskriterien (explizites Verfahren) und/oder
Losung komplizierter nichtlinearer Gleichungssysteme (voll implizites Verfahren) als
ungiinstig [PRESS et al. 1992, SNOWDEN 1986, SELBERHERR 1984]. Scharfetter und Gum-
mel [SCHARFETTER und GUMMEL 1969] haben Ende der 60er Jahre eine Diskretisierung
entwickelt, die auch bei groflen Orts- und Zeitintervallen stabil ist. Bei dieser speziel-
len Diskretisierung wird die réumliche Anderung der Dichte zwischen zwei Stiitzpunkten
infolge des elektrischen Potentials tiber eine im Allgemeinen nichtlineare Funktion gesteu-

ert, welche im Wesentlichen fiir die Stabilitdt der Simulation verantwortlich ist. Diese
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Isolator ZnS:Mn Isolator z—Achse
| €1 | &, €42 |
I 1 i —
1 nl nl+n m nl+n m+nr

Abbildung 5.3: 1D Diskretisierung des ZnS:Mn-Bauelements. Die Variablen €., €41
und g4, bezeichnen die Dielektrizitdtskonstanten des jeweiligen Materials. Die einzelnen

Stiitzpunkte ¢ werden mit ¢ = 1,...,n,...,n; + Ny, ..., Ny + Ny, + N, bezeichnet.

Scharfetter-Gummel Diskretisierung soll nun kurz exemplarisch vorgestellt werden. Dazu
wird die Poisson-Gleichung und eine Kontinuitétsgleichung diskretisiert. Damit die Trans-
portgleichungen diskretisiert werden kénnen, miissen wir ein geeignetes Raster einfiihren.
Fiir den eindimensionalen Transport diskretisieren wir das ZnS-Bauelement gemafi der Ab-
bildung 5.3. Dabei unterteilen wir die Richtung des longitudinalen Transports (z-Achse)
in insgesamt N, — 1 = n; + n,, + n, — 1 Intervalle. Die Kennzeichnung der N, Stiitzstellen

wird mit Hilfe der Abbildung 5.4 vorgenommen.

i—1/2 i+1/2
; \ WA !
i-1 i i+1
NG
+—> -
I_(i-1) i
z-Achse

Abbildung 5.4: Diskretisierungsstern und Nomenklatur fiir die Stiitzpunkte und Intervall-
mitten fiir den 1D Transport. Die Stiitzpunkte werden durch Kreise und die Intervallmitten

durch Rechtecke symbolisiert.

5.1.1 Diskretisierung der Poisson-Gleichung

Fiir die diskrete Version der Poisson-Gleichung (4.48) innerhalb der ZnS:Mn-Schicht (n; +
1 <i<ny+n,—1) ersetzen wir die zweite partielle Ableitung des elektrischen Potentials
durch einen entsprechenden Differenzausdruck, der mit Hilfe einer Taylorreihe abgeleitet

wird. Dazu entwickelt man das Potential V;1,/, an der Position ¢ bis zur dritten Ordnung

B+103
+0 <ﬁ) . (5.1)

und bildet dann die Differenz V; /5 — V;_12:

0*V

oV Vg = Vicy
072

o921 Litlioa
7 2

1
—(l; +1;—
+ 4( +1lio1)

i
Die so gewonnene Beziehung (Gl. (5.1)) wird dann dazu benutzt, die zweite Ableitung
in der Poisson-Gleichung durch eine erste Ableitung (elektrisches Feld), die an der Inter-

vallmitte ausgewertet werden muss, zu ersetzen. Vom Feld nimmt man nun zusétzlich an,
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dass es sich innerhalb eines Ortsintervalls nicht &ndert. Damit kénnen wir diese Ableitung
durch die zentrale Differenz 0.V ;112 = (Vix1 — Vi)/li + o(1?) - 8§V|H_1/2 ersetzen, die
wieder aus einer Differenz zweier Taylorreihen (V41 und V; an der Stelle i41/2) berechnet

werden kann. Damit folgt die Diskretisierung der Poisson-Gleichung

t t
‘l/z;__ll -V (% * lil) - Vzljl - _aoqsz : +2li71 (—nf + pl + p}"PPett). (5.2)
Fiir die Diskretisierung der beiden Isolatoren (2 < ¢ <n;—1, nj+n,+1<i< N, —
1) sind natiirlich die Elektronen- und die Locherdichten auf Null zu setzen, da in den
Isolatoren keine Ladungen vorhanden sind. Die duleren Punkte (i = 1, i = N) werden
nicht berechnet, da die Treiberspannung U(t) an diesen Punkten fest vorgegeben wird.
Also setzt man Vi = U(t) und Vy, = 0.

Besondere Aufmerksamkeit benotigen die beiden Halbleiter-Isolator Grenzflichen (i =
ny, i = ny+ ny). Mit dem sogenannten Gaufischen Késtchen kann man das Feldverhalten
an einer Grenzfliche zwischen zwei Materialien A und B mit Ladung p untersuchen. Es
gilt fiir die dielektrische Verschiecbung D [NOLTING 1993]:

fias - (Dp — Da) = p, (5.3)

wobei 7ipg die Flichennormale bezeichnet, die vom Gebiet des Materials A ins Gebiet
des Materials B zeigt. Aus der Gleichung folgt, dass die Normalkomponente des Feldes
unstetig fiir p # 0 ist. Um die obige Gleichung fiir die Grenzflichen zu diskretisieren,
entwickelt man z.B. fiir die linke Grenzfliche (i = n;) die erste Ableitung von V' an der
Stelle ¢ um die Punkte ¢ +1/2 und ¢ — 1/2. Man erhélt:

ov Vip Vi [l 0%V 9
| T n Tty W)
7ZnS i ZnS,i+1/2 (5 4)
ov Vi—=Viop i1 0%V 9
Zr =t "= — O (12
6,2 . lifl + 2 622 . * (Z 1)
Isol,i Isol,i—1/2

Die beiden Taylorreihen (Gl. (5.4)) sowie die Poisson-Gleichung werden dann die Gleichung
(5.3) eingesetzt. Es folgt somit die Diskretisierung der linken Grenzfléche (i = ny)

Vt ( _ 252 _ 25d,1 >+
! zi(€g12zi—1 +€:2i)  zi—1(€d1%2i—1 + xEL2;)
2e4,1 2e,

Vi Vi 5.5
ol Zi—1(€d1%i—1 + w2 2;) o 2i(€q1 %1 + €2%) (5:5)
links,t
_ qezli (’I’Lt _ pt _ p?rapped,t) o 2pi
eoez(eqgnliz1 +el) V0 T go(ea,1li—1 + €21;)
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Natiirlich hétten auch schon die Gleichungen (5.4) zur Diskretisierung gereicht. Die
Randbedingung hétte aber dann einen Diskretisierungsfehler der Ordnung O(I) (fiir
dquidistantes Gitter). Durch die Substitution der zweiten Ableitung in den Gleichungen
(5.4) haben wir die Fehlerordnung auf O(I?) verringert. Somit ist die Fehlerordnung fiir
alle Stiitzpunkte konsistent. Die komplette Diskretisierung der Poisson-Gleichung findet
sich im Anhang A.2.1.

5.1.2 Diskretisierung der Kontinuitéitsgleichungen

Die Diskretisierung der Kontinuitéitsgleichung gestaltet sich ein wenig aufwindiger. Dabei
werden Stromdichtegleichungen fiir j, und j, (j(z € [z, zit1]) = jliy12 + O(l:)) als Dif-
ferentialgleichungen, die von den jeweiligen Dichten abhéngen, fiir einen beliebigen Punkt
auf dem Intervall [z, z;11] analytisch gelost. Bei der Losung nehmen wir ein auf dem Orts-
kL,
an. Mit den Anfangsbedingungen, hier am Beispiel der Elektronenkontinuitéitsgleichung,

intervall konstantes elektrisches Feld und die Giiltigkeit der Einstein-Beziehung D =

n(z;) = n; und n(z;41) = ni41 ergibt sich fiir die Losung der Differentialgleichung erster
Ordnung
n(z € [z, ziv1]) = [1 — gi(z, V)] ni + gi(2, V)nig1, (5.6)

wobei fiir die Funktion g;

Vie1=Vi 2—z;
exp < ksT/q Z)

Vir1=Vi
oo ()

gilt. Sie beschreibt im Wesentlichen das Verhalten der Dichte auf einem Diskretisierungs-

gi(z,V)=1- (5.7)

intervall in Abhéngigkeit vom anliegenden Potentialgefille und ist in der Abbildung 5.5
dargestellt. Man erkennt, dass nur im Fall U = 0 die Funktion einen linearen Verlauf zeigt.
Die Beziehung (5.6) ist das Kernstiick der Scharfetter-Gummel Diskretisierung. Der ,rich-
tige“ exponentielle Abhéngigkeit der Dichte vom Potential innerhalb eines Ortsintervalls
ist von Anfang an in die Diskretisierung integriert. Mit der analytischen Losung (5.6) kann

der Strom j, = j mit

i D{B[Vz—Vz‘H n B Viger = Vi n
i+1/2 = Tl | TP T, | it
i 8T/q B /9;1 (5.8)
und der Bernoulli-Funktion B(z) = ————
exp(z) — 1
angeben werden. Der Ausdruck fiir den Strom (Gl. (5.8)) wird nun abschlieBend in die

diskrete Version der Kontinuitétsgleichung (© Abk. fiir die Raten, vgl. GL. (5.1))

(=Jiv1/2) — (=Ji—1/2)
Li+li1
2

= 0;. (5.9)
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Abbildung 5.5: Die Funktion g(z, V') innerhalb eines Diskretisierungsintervalls fiir verschie-

_ Viga Vi
dene Werte U = TeTTa

eingesetzt. Daraus folgt die endgiiltige diskrete Version der Kontinuitétsgleichung

At —DlB Vi -V _D 1 B V-V, L+l n
v 2 ksT/q Zil1 ksT/q At 2

1 vt — Vvt
A -1
nihtDzi_lB [ ZkBT/qZ } +

1 Vi, -Vt
t+At +1
it DZ_iB[ ZkBT/qZ}

1 Li+1;_1
= (9’5 - E“O 5
t+At t

in der die Zeitableitung mit Hilfe des Euler-Verfahrens (0yn = %) diskretisiert

(5.10)

wurde. Die Details zu den Zeitindizes auf der rechten Seite der Gleichung (5.10) werden
in Kapitel 5.1.3 erldutert.

Wie im Fall der Poisson-Gleichung gestaltet sich die Diskretisierung an den Randpunk-
ten ¢ = ny, n; + ny, der ZnS:Mn-Schicht ein wenig komplizierter. Gemé&fl des Transports-
modells setzt sich der Elektronenstrom an einer Grenzflache, z.B. bei ¢ = n;, aus zwei
Komponenten zusammen, nidmlich aus dem Oberflichenrekombinationsstrom s,n,, und
dem Tunnelstrom jﬁ}l‘nnel. Wie aus der Gleichung (5.9) zu sehen ist, benétigt man zur Dis-
kretisierung die Stréme auf den Intervallmitten ¢+1/2. Da dies bei der Diskretisierung der
Grenzfléche nicht moglich ist, versucht man nun den Strom an der Stelle i — 1/2 gemif

jnl—l/anz jnH—l/anl*l -tunnel
= —S8,Np, +
lnl—l lnl nMn; T Jp,

(5.11)

linear zu interpolieren. Diese Gleichung 16sen wir dann nach j,,_1/; auf und setzen den
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resultierenden Ausdruck in die Gleichung (5.9) ein. Es folgt die diskrete Elektronenkonti-

nuitétsgleichung am Ort ¢ = ny

2 vi—vt 1 2
nlierAt <—DnZ?B |:17H1:| ____'5n>_|_

"z ijT/q At
2 [V, -V
t+At +1
M1 Dn,z?B [sz/qz] (5.12)
i
1 2
_ @;ﬁ _ Ktnf - rjitunnel,t7
i

in der die Oberflichenrekombinationsrate s,n aus Stabilitédtsgriinden voll implizit behan-
delt wird. Die komplette Diskretisierung der Kontinuitétsgleichungen (Elektronen, Locher)

sowie der Gleichung fiir die eingefangenen Locher ist im Anhang A.2 nachzulesen.

5.1.3 Diskretisierung der Zeit

Auch die besondere Anordnung der Zeitindizes ¢ und ¢ + At auf der rechten Seite der
Gleichungen (5.10) und (5.12) sowie der Gleichungen (5.2) und (5.5) soll jetzt kurz dis-
kutiert werden. Zur Diskussion betrachten wir ein System, dass nur aus Elektronen be-
steht, und kiirzen die Transportgleichungen mit F}(V,n) = 0 (Poisson-Gleichung) bzw.
oyn = F5(V,n) (Kontinuititsgleichung) ab. Ein voll explizites Verfahren,

n2§+At _nt

) v _ R t oty — 1
St - B(Vin) =0 (5.13)

wiére die einfachste Methode. Sie scheidet aber aufgrund eines starken Stabilitdtskriteriums
[PRESS et al. 1992, GROSSMANN und Ro0s 1993] aus. Eine voll implizite Betrachtung des

Problems,

pitAt _ ot

i i FQ(Vt+At,nt+At) -0 (514)
At

fithrt auf ein kompliziertes gekoppeltes nichtlineares Gleichungssystem, das in der Regel

nur schwer und unter hohem numerischen Aufwand zu l6sen ist. Wir benutzen dagegen

ein semiimplizites Verfahren,

n2§+At _nt

i i _ @ t t+ALy 1
o BVt =0 (515)

das einen Kompromiss zwischen beiden vorherigen Modellen darstellt. Dieses Schema hat
zur Folge, dass das vorher nichtlineare Gleichungssystem entkoppelt und so jeweils nur
zwei lineare Gleichungssysteme in jedem Zeitschritt numerisch gel6st werden miissen. Zum
Schluss sei hier angemerkt, dass in der Poisson-Gleichung alle Variablen stets zum Zeit-

punkt t, also Fy (V% n') =0, eingehen.



52 KAPITEL 5. NUMERISCHE LOSUNG DER TRANSPORTGLEICHUNGEN

5.1.4 Hoherdimensionale Diskretisierungen

Im Abschnitten 5.1.1 und 5.1.2 wurde das Transportmodell fiir den longitudinalen
Transport diskretisiert. Um die Musterbildungsprozesse genau studieren zu kénnen, sind
hoherdimensionale (2D bzw. 3D) Simulationen notwendig. Die Diskretisierung der hinzu-
kommenden transversalen Dimensionen verlduft mathematisch vollkommen analog zum

eindimensionalen Fall. Die diskreten 2D bzw. 3D Bauelemente sind in den Abbildungen

A

[45]
2 1
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{ 1 Q
A ;l = : I B SN
- Isol " \ . 1
— 8 I>I< 1 ' e
45F-- il I T-" "1 | ! 1 .
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Abbildung 5.6: Diskretes 2D Bauteil mit Abbildung 5.7: Diskretes 3D Bauteil mit

periodischen Randbedingungen. periodischen Randbedingungen.

5.6 und 5.7 dargestellt. Dabei ist anzumerken, dass wir stets in x- und y-Richtung pe-
riodische Randbedingungen vereinbart haben. Daher werden die Indizes der Punkte N,
und N, gleich 1 gesetzt. In den héherdimensionalen Simulationen wird aufgrund dieser
periodischen Randbedingungen immer eine unendliche Anzahl von identischen aneinander
liegenden Bauelementen geldst. Dieser Punkt wird in spéteren Kapiteln noch von grofler
Wichtigkeit sein. Selbstverstédndlich sehen nun die Diskretisierungssterne (vgl. Abb. 5.8,
5.9) viel komplizierter aus. So miissen bei einer zweidimensionalen Simulation bis zu 5
(genau 5 f. 1 < i < N, und j bel.) und bei einer dreidimensionalen Simulation bis zu 7
(genau 7 f. 1 <i < N, j und m bel.) Stiitzpunkte beriicksichtigt werden. Die kompletten

diskretisierten Gleichungen in 2 bzw. 3 Dimensionen finden sich im Anhang A.3 und A.4.

5.2 Numerische Losung der diskretisierten Gleichungen

Infolge der in den vorherigen Kapiteln beschriebenen semiimpliziten Diskretisierung
miissen in jedem Zeitschritt drei lineare Gleichungssysteme, also fiir die Dichten (n, p) und
das Potential V', sowie eine gewthnliche Differentialgleichung fiir die Dichte der eingefan-

genen Locher pirapped gelost werden. Unabhéngig von der Anzahl der betrachteten Raum-
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Abbildung 5.8: Diskretisierungsstern fiir Abbildung 5.9: Diskretisierungsstern fiir
2D Simulation: Stiitzpunkte — Kreise, In- 3D Simulation: Stiitzpunkte — Kreise, In-

tervallmitten — Rechtecke. tervallmitten — Rechtecke.

dimensionen nimmt die Losung der Transportgleichung fiir pgapped immer die geringste
Rechenzeit ein, was im Wesentlichen auf ihre einfache Gestalt zuriickzufiihren ist. Deutlich
rechenintensiver sind natiirlich die Losungsalgorithmen fiir die linearen Gleichungssyste-
me. Dies gilt im besonderen Mafle fiir die Elektronen- und Locherkontinuitétsgleichung,
da ihre Matrixelemente in jedem Zeitschritt neu berechnet werden miissen. Die Poisson-
Gleichung ist dagegen einfacher zu behandeln, da dort die Matrixelemente konstant sind.
Die Rechenzeit ist zusétzlich stark abhéngig von der Anzahl der Raumdimensionen.

Im eindimensionalen Fall ist die Losung der Gleichungssysteme aufgrund des Diskreti-
sierungssterns (Abb. 5.4) sehr einfach, da die auftretenden Matrizen alle tridiagonal sind,
d.h. alle Matrixelemente a; ; = 0 fiir [i — j| > 1. In diesem Fall kann man mit Hilfe direk-
ter Verfahren (GauB-Algorithmus, LR-Zerlegung) [STOER 1994, ANDERSON et al. 1995]
die Losung schnell berechnen. Bei der Beriicksichtigung weiterer Raumdimensionen nimmt
natiirlich die Dimension der Matrizen stark zu. Bei den resultierenden Matrizen handelt es
sich um sogenannte Bandmatrizen mit einer Breite [, d.h. a; ; = 0 fiiri—j > lund j—i > [.
Die entsprechenden Matrizen fiir die 2D bzw. 3D Simulation sind schematisch im Anhang B
und C abgebildet. Schon hier bei den abgebildeten Matrizen fallt auf, dass infolge der Dis-
kretisierungssterne (Abb. 5.8,5.9) nur wenige Matrixelemente von Null verschieden sind.
Daher werden solche Matrizen als diinn besetzt bezeichnet [PRESS et al. 1992]. Diese mit-
unter ,riesigen® Gleichungssysteme werden dann in der Regel nicht mehr direkt sondern
iterativ gelost, da iterative Methoden fast immer schneller sind und weniger Speicherbe-
darf haben [PRESS et al. 1992, HACKBUSCH 1994, BERRETT et al. 1994]. Zur Losung der

Gleichungssysteme im zwei- bzw. dreidimensionalen Fall verwenden wir hochoptimierte
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iterative Methoden, die im Wesentlichen auf der Methode der konjugierten Gradienten
beruhen [COMPAQ COMPUTER CORPORATION 2001].
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Kapitel 6

Longitudinaler

Ladungstragertransport

6.1 Grundmechanismen des Ladungstransports

Zu Beginn des Ergebnisteils der vorliegenden Arbeit sollen einige grundlegende Transport-
eigenschaften diskutiert werden. Dazu betrachten wir die Ladungstrigerdynamik nur in
z-Richtung (vgl. Abb. 3.1). Die restlichen Raumdimensionen (x- und y-Richtung) werden
als homogen angenommen, d.h. sie werden hier noch nicht berticksichtigt. Umfangreiche
numerische Untersuchungen zum 1D Transport sind von [RAKER 2000, RAKER et al. 2002,
ZUCCARO et al. 2003, MEYER 2003] durchgefiihrt worden. Die wichtigsten Transportme-
chanismen sollen hier zusammengefasst werden, da diese fiir die Erkldrung der spiter
prasentierten Muster von grofler Wichtigkeit sind. Besonders intensiv behandeln wir in
diesem Zusammenhang den Grenzfall vieler Spannungsperioden, der mit Hilfe einer be-
sonderen Kennlinie dargestellt wird. Wir werden sehen, dass diese Kennlinie fiir bestimmte
Parameter eine Bistabilitédt aufweist. Zunéchst 16sen wir unser Drift-Diffusions-Modell in
der HSA-Konfiguration, damit wir beide Modelle miteinander vergleichen kénnen. Dies

bedeutet im Folgenden:
e Rekombination zwischen Elektronen und eingefangenen Léchern iiber R = g j,p:
e keine Locheremission, d.h. 5 = 0.

Um ein Gefiihl fiir den Transport zu bekommen, reicht es zu Beginn das Transportproblem
fiir die erste Periode einer Sinusspannung zu analysieren. Die Simulationsparameter sind

in der folgenden Tabelle 6.1 zusammengefasst.

56
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Spannung;: Wechselspannung: f = 1 kHz
Bauteilabmessungen: Isolatoren: l;s = 300 nm

ZnS:Mn: [ = 500 nm
Oberfliichenrekombinationsgeschwindigkeit: || s, = 300 x 10% cm/s

sp = 10 x 10%m/s
Einfangkoeffizient: v=1x10"%cm3/s
Rekombinationswirkungsquerschnitt: oc=1x10"" cm?
Grenzflachenzustandsdichte: Nes = 5 x 1013 cm™2eV !
Locherfallendichte: Pl =5 x 1016 1/cm?
Lécheremissionsrate: B=01/s
Dielektrizitatskonstanten: Isolator: eis = 14

ZnS:Mn: e, = 8
Mobilitétskonstanten: pin, = 165 cm?/Vs

pp =5 cm?/Vs
Teilchentemperaturen: T, =300 K

T, =300 K
Pos. d. Grenzfl.-zustédnde (unter LB-Kante): || €9 = 0.9 eV

Tabelle 6.1: Simulationsparameter fiir den longitudinalen Ladungstréigertransport.

6.1.1 Feldabschirmung

Zu Beginn diskutieren wir das Transportregime in Drift-Diffusions-N#&herung fiir verschie-
dene Spannungsamplituden (U = 130, 150, 200 V). Diese Auswahl wurde bewusst so
getroffen, da so verschiedene Abschirmmechanismen gut herausgearbeitet werden konnen.
Wir beginnen die Diskussion mit der Abbildung 6.1, die die zeitliche Dynamik des elektri-
schen Feldes an Anode und Kathode, der Grenzflachenladungen und der Tunnelinjektion
darstellt. Im Fall der kleinsten Spannungsamplitude (U = 130 V) ergibt sich folgendes
Transportszenario. Parallel zur Spannungsamplitude steigt auch das elektrische Feld an.
Sobald die Feldstérke an der momentanen Kathode Werte iiber 1 MV /cm erreicht hat,
ist die Bandverbiegung (Abb. 3.11) so groB, dass Elektronen aus den lokalisierten Grenz-
flichenzustédnden in das Leitungsband tunneln kénnen. Mit fortschreitender Simulations-
zeit nimmt der Tunnelstrom parallel zum Feld weiter zu, bis das Feld infolge der dufleren
Spannung sein erstes Maximum durchlauft. Danach nimmt die Injektion aus den Grenz-
flichen durch das abfallende Feld wieder ab, durchlauft zusammen mit dem Feld die Null-

linie und nimmt spéter infolge des Feldanstiegs wieder zu. Wir erkennen, dass der zeitliche
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Abbildung 6.1: Elektrisches Feld E an Anode und Kathode (a.)), Tunnelinjektion j; und
Grenzflachenladungen p (b.)) fiir drei Spannungsamplituden. Dargestellt wird die zeitliche
Dynamik innerhalb der ersten Spannungsperiode. Im Fall der Spannungsamplitude von 200
V ist das Feld der Kathode wihrend der ersten Halbwelle durch die am hochsten liegende
Kurve bestimmt. In der zweiten Halbwelle wird das Feld der Kathode durch die am tiefsten

liegende Kurve représentiert.

Verlauf von E und j; fest an den Spannungsverlauf gekoppelt ist, was besonders gut am
sinusférmigen Feldverlauf zu erkennen ist. Neben diesem hochsymmetrischen Feldverlauf
treten bei dieser Spannung noch zwei weitere interessante Transportmerkmale zum Vor-
schein. In den drei Bildern fiir das elektrische Feld sind jeweils die Feldverldufe von Anode
und Kathode eingezeichnet. Im 130 V Fall liegen die beiden Feldkurven exakt aufeinander,
so dass wir von einem homogen Feld sprechen kénnen. Die zweite Auffilligkeit betrifft das
zweite Tunnelstrommaximum. Es ist ungefdhr doppelt so grof3 wie das erste. Um beide
Merkmale zu verstehen, miissen wir eventuell entstehende Raumladungen in der ZnS:Mn-
Schicht sowie die Grenzflachenladungen an den Isolator-Halbleiter-Grenzschichten genauer

betrachten.

Fine positive Raumladung infolge der Stofiionisation ist dabei auszuschliefen, da die
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Feldstérken unterhalb der kritischen Schwelle von 1.9 MV /cm liegen (Abb. 4.1). Es wer-
den somit praktisch keine Locher erzeugt. Dadurch ist keine Raumladung in der ZnS:Mn-
Schicht vorhanden, die das elektrische Feld abschirmen kann. Daher ist es rdumlich ho-
mogen. Im Kapitel 3.3 wurde diskutiert, dass die vorher injizierten Elektronen an der mo-
mentanen Anode wieder von Grenzflichenzustéinden aufgenommen werden kénnen. Dieser
Prozess wird durch die Stéarke der Oberflichenrekombination bestimmt. Die Elektronen,
die nicht eingefangen werden, halten sich infolge des starken Feldes in ihrer unmittel-
baren Nidhe auf. Durch den Elektroneneinfang #ndert sich natiirlich die Ladung auf der
entsprechenden Grenzfliche und so ist es sinnvoll, diese Grenzflichendynamik zu analy-
sieren (Abb. 6.1b.) oben). Wir erkennen, dass sich die Grenzflichenladungen immer dann
dndern, wenn ein Strom durch die ZnS:Mn-Schicht flieft. Durch den Tunnelstrom be-
kommt die kathodenseitige Grenzfldche eine positive Ladung (Elektronen flieflen heraus)
und die anodenseitige erhilt infolge des Elektroneneinfangs eine negative Ladung. Da-
durch induzieren die Ladungen an den beiden Grenzfldchen ein elektrisches Feld, das dem
durch die &uflere Spannung hervorgerufenem Feld entgegen gerichtet ist. Dadurch kann bei
hinreichend grofien Ladungen in den Grenzflichen das &uflere elektrische Feld abgeschirmt
werden. Dies ist aber im 130 V Fall nicht zu erkennen, da die Grenzflachenladungen zu
schwach ausgeprégt sind. Somit fallen die Spannungsmaxima immer mit den Feldmaxima

zusamimen.

An dieser Stelle sei angemerkt, dass das Vorhandensein einer positiven Raumladung
auch mit Hilfe der Grenzflichenladungen zu iiberpriifen ist. Da das gesamte Bauelement
neutral sein muss, ergibt die Addition der beiden Grenzflichenladungen an Kathode und
Anode den Betrag der positiven Ladung im Bauelement. Man erkennt Ladungsverlaufe,
die sich spiegelsymmetrisch zur Nulllinie anordnen. Dies deutet darauf hin, dass keine

positive Raumladung in der ZnS:Mn-Schicht vorhanden ist.

Mit Hilfe der Grenzflichenladungen ist auch das doppelt so grofle, zweite Tunnelstrom-
maximum zu erklédren. Nachdem die erste Halbwelle der Spannung simuliert ist, haben sich
Ladungen gem#f der obigen Beschreibung angeordnet. Zum Zeitpunkt ¢ = T'/2 wird das
Feld durch die von auflen vorgegebene Spannung umgepolt und die vorherige Anode wird
zur Kathode. Damit ergibt sich das Gesamtfeld aus der Superposition des dufleren und des
durch die Grenzflichenladungen induzierten Feldes. Somit wird das Feld an der Katho-
de leicht verstédrkt und zusétzlich stehen mehr Elektronen zum Tunneln bereit. Dadurch
erhoht sich deutlich die Grenzflicheninjektion, da die Variablen F und p exponentiell in die
Gleichung fiir den Tunnelstrom eingehen (vgl. Gl. 4.60). Offenbar merkt sich das System,
aus welcher Grenzfliche zuerst Elektronen ins Leitungsband injiziert werden. Natiirlich

stellt sich hier sofort die Frage, wie sich der Tunnelstrom weiter entwickelt und ob es sogar
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einen stationdren Zustand gibt. Dieser Frage gehen wir im néchsten Abschnitt nach.

Zunichst betrachten wir eine Simulation mit héherer Spannungsamplitude (150 V), um
dort eventuelle Abschirmeffekte zu studieren. Es fallt sofort auf, dass die Absolutbetrige
fiir das Feld sowie fiir den Tunnelstrom deutlich grofler sind, was natiirlich an der um
20 V vergroBlerten Amplitude liegt. An der Feld- und Tunnelstromdynamik ist weiter zu
erkennen, dass der eben noch diskutierte symmetrische Verlauf verloren geht. Dagegen
bleibt das elektrische Feld auch in diesem Fall weiter rdumlich homogen. Die Maxima des
Tunnelstroms und des Feldes fallen nun nicht mehr mit den Spannungsmaxima zusam-
men. Sie sind nach links, also zu fritheren Zeiten, verschoben. Ursache hierfiir sind die
nun stérker anwachsenden Grenzflichenladungen. Ihre feldabschirmende Eigenschaft tritt
nun deutlicher zum Vorschein. Die rdumliche Homogenitét des Feldes liegt in der immer
noch zu schwachen Stoflionisation begriindet. Zwar existiert eine positive Ladung in der
Zinksulfidschicht, aber insgesamt ist sie immer noch zu schwach ausgeprigt, um das Feld
abschirmen zu koénnen. Neben der Verschiebung des Tunnelstrommaximums ist noch ein
weiterer Effekt, der besonders gut beim zweiten Maximum zu erkennen ist, infolge der
Abschirmung sichtbar. Er betrifft die beiden Flanken der Kurve. Die erste aufsteigende
Flanke ist viel steiler als die zweite abfallende. Der flachere Verlauf der zweiten Flanke
ergibt sich aus der Tatsache, dass sich kurz nach dem Durchlaufen des Tunnelstrommaxi-
mums anndhernd ein konstantes Feld an der momentanen Kathode einstellt. Dies liegt an
der Kompensation zweier Felder. Das Feld der anwachsenden Grenzflichenladungen kom-
pensiert dabei die Feldzunahme infolge der dufleren Spannungszunahme. In diesem Fall
wird die Abnahme des Tunnelstroms allein durch die Entleerung der Grenzflichenzustinde
bestimmt. Dieses Feldplateau hat nur eine begrenzte Lebensdauer, da die Spannung bei
t = 3T'/4 wieder abnimmt und die Grenzflichenladungen dagegen immer grofiler werden,
so dass das Feld wieder stark abgeschirmt wird. Somit fliefit bei maximaler duflerer Span-
nung kein Tunnelstrom mehr, da das Feld an der Kathode nun sehr effektiv abgeschirmt
wird. Insgesamt fliet auch hier wihrend der zweiten Halbwelle mehr Strom durch die
ZnS:Mn-Schicht wie bei der ersten Halbwelle. Die Argumentation hierfiir ist analog zum

130 V Fall.

Bis jetzt spielte die positive Raumladung nur eine untergeordnete Rolle, da infolge der
zu kleinen Feldstiarken die Stoffionisation sehr klein war. Dies dndert sich natiirlich dra-
matisch, wenn wir die Spannungsamplitude weiter vergréfiern (200 V). Durch die héheren
Feldstérken setzt der Tunnelstrom und damit die Anderung der Grenzflichenladungen
noch friither ein, so dass die Tunnelstrommaxima wesentlich weiter zu fritheren Zeiten
verschoben werden. Besondere Aufmerksamkeit muss nun dem Feld geschenkt werden.

Obwohl die Feldabschirmung aufgrund der groflen Grenzflichenladungen recht stark ist,



6.1. GRUNDMECHANISMEN DES LADUNGSTRANSPORTS 61

kann das Feld weiter ansteigen und so eine massive Stoffionisation ausltsen. Es resultiert
eine inhomogene Feldverteilung, die von der positiven Raumladung ausgeltst wird. Die
massiv einsetzende Lochergeneration und der damit verbundene Lochereinfang bauen das
positive Raumladungsprofil auf, das dann das elektrische Feld inhomogen abschirmt. Da-
bei werden die meisten Locher in der Nihe der Kathode eingefangen. Nur wenige Locher
gelangen in den Bereich der Anode. So wird das Feld im Bereich der momentanen Kathode
verstirkt und das Feld im Bereich der Anode geschwicht. Diese Feldverstirkung an der
Kathode spiegelt sich natiirlich auch im Tunnelstrom wieder. Sobald sie einsetzt, ist ein
leichter Knick auf der abfallenden Flanke zu erkennen. Das erhohte Feld erzwingt, obwohl
das Maximum von j; schon durchlaufen ist, eine héhere Tunnelinjektion. Sie ist jeweils
nur von sehr kurzer Dauer, da die Entleerung der Grenzflichenzustdnde und das massive

Gegenfeld der Grenzflichenladungen den Tunnelstrom wieder stark reduziert.

Um den Einfluss der Stoffionisation noch besser verstehen zu koénnen, sei auf die Abbil-

dung 6.2 hingewiesen. In dieser Abbildung sind die Dichten in Abhéngigkeit von der Zeit
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Abbildung 6.2: Raumliche und zeitliche
Dynamik der Dichten innerhalb der ersten
Spannungsperiode fiir eine Spannungsam-
plitude von 200 V: a.) Elektronendich-
te n, b.) Locherdichte p, c.) eingefangene
Locherdichte perapped-
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t und der Position z dargestellt. Betrachten wir zuerst die Elektronendichte (Abb. 6.2a.)).
Sobald Elektronen ins Leitungsband emittiert werden, bildet sich eine rdumliche Elektro-
nenverteilung aus. Ihre Maxima sind analog zum Tunnelstromverlauf ebenfalls aufgrund
der homogenen Abschirmung durch die Grenzflichenladungen zu fritheren Zeiten hin ver-
schoben. Die infolge der hohen Feldstérken einsetzende Stoflionisation ist jeweils auf der
abfallenden Flanke der Dichte durch eine markante Stufe zu erkennen. Sie présentiert sich
umso ausgeprigter, je nidher man der momentanen Anode kommt (1. Halbwelle bei z =
0 pm, 2. Halbwelle bei z = 0.5 pum). Es ist also eine rdumlich inhomogene Dichte zu be-
obachten. Dies liegt an der Tatsache, dass die Elektronen auf dem Weg zur momentanen
Anode immer wieder weitere Elektron-Loch Paare erzeugen und so die Elektronendich-
te zur Anode hin immer weiter erhchen. Die erzeugten Locher (Abb. 6.2b.)) wandern
natiirlich zur jeweiligen Kathode. Dort ist die Dichte am grofiten, wihrend im Bereich
der Anode fast keine freien Locher zu finden sind. Die freien Locher kénnen von den
Locherfallen eingefangen werden und bilden so die positive Raumladung (Abb. 6.2c.)).
Man erkennt sofort, dass fiir die hier verwendeten Einfangkoeffizienten die eingefangene
Locherdichte um ein Vielfaches hoher ist, als die anderen beiden Dichten. Dies ist gene-
rell bei allen noch folgenden Simulationen der Fall. Aufgrund der Verteilung der freien
Locher wird im Bereich der momentanen Kathode am effektivsten eingefangen. Es baut
sich somit ein wannenférmiges Profil fiir die eingefangene Locherdichte aus. Bei genauer
Betrachtung kann man die Auswirkungen der Rekombination zwischen Elektronen und
eingefangenen Lochern beobachten. Dazu betrachtet man piapped Wahrend der zweiten
Halbwelle der Spannung. Wie vorhin besprochen, nimmt infolge des Einfangs die Dichte
im Bereich der Kathode stark zu. Im Anodenbereich nimmt die Dichte dagegen leicht ab
(leichte Vertiefung in der Wannenstruktur), da hier die Rekombination den wesentlichen
Prozess darstellt. Der Lochereinfang ist hier unbedeutend aufgrund der Tatsache, dass in

diesem Bereich kaum freie Locher gelangen.

Damit alle Variablen des DD-Modells wenigstens einmal komplett dargestellt wer-
den, betrachten wir zum Schluss kurz die beiden Stromdichten fiir die drei Spannungen
(Abb. 6.3). Aufgrund der groflen Absolutwerte werden die Stréme logarithmisch darge-
stellt. An ihnen koénnen alle in diesem Abschnitt besprochenen Transportphédnomene, wie
réumlich homogene (iiber Grenzflichenladungen) und inhomogene (iiber positive Raum-
ladung) Feldabschirmung sowie die Stofionisation identifiziert werden. Die homogene Ab-
schirmung verschiebt auch hier wie im Fall des Tunnelstroms die jeweiligen Strommaxima
von j, (Abb. 6.3a.)) und j, (Abb. 6.3b.)) zu fritheren Zeiten. Die Stofionisation sorgt
dagegen fiir rdumlich inhomogene Stromdichteverteilungen. Auch hier kann der vorhin

beschriebene Stromknick im Elektronenstrom beobachtet werden. Unmittelbar nach sei-
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Abbildung 6.3: Zeitliche Dynamik der Stromdichten j, (a.)) und j, (b.)) an zwei sym-
metrisch zur Bauteilmitte liegenden Positionen (z = lgz, %) und fiir drei verschiedene
Spannungen. Fiir die Spannungsamplituden U = 130, 150 V stellen sich in beiden Abbil-

dungen a.) und b.) rdumlich homogene (symmetrische) Stromprofile ein.

nem Auftreten sind aufgrund der massiven Stoflionisation inhomogene Locherstrome zu

beobachten.

6.1.2 Periodisch stationirer Zustand

Bisher wurde stets die Ladungsdynamik innerhalb einer Spannungsperiode untersucht.
Jetzt soll die Ladungsdynamik fiir viele Spannungsperioden untersucht werden. Dadurch
kann gekldrt werden, ob die Losung des Transportproblems stationdr wird. Die durch-
gefithrten Rechnungen zeigen in der Tat, dass das System einen periodisch stationdren
Zustand einnimmt. Dabei ist anzumerken, dass fiir die hier verwendeten Simulationspara-
meter oft sehr viele Spannungsperioden nétig sind. Daraus resultieren Simulationszeiten,
die im Bereich von einigen Milli- bis Zehntelsekunden liegen. Besonders ,lange“ Simula-
tionszeiten treten immer dann auf, wenn die Einfangrate 7" minimal grofler als die Sum-
me der Rekombinationsraten Gy und R ist und zusétzlich die Dichte der eingefangenen
Locher perappea deutlich kleiner als die Locherfallenkonzentration Pl ist. In diesen Fillen
wird innerhalb eines langen Zeitraums kontinuierlich eine geringe Konzentration von frei-
en Lochern eingefangen. Dadurch wird das positive Raumladungsprofil von Periode zu
Periode immer leicht modifiziert, so dass aufgrund der feldabschirmenden Wirkung der
Raumladung die Losung des Transportmodells nicht periodisch stationér wird. Erst wenn
die Rate T infolge ihres S#ttigungsterms (pf .. — Ptrapped) Wieder abnimmt, kommen die
Raten ins Gleichgewicht und die Losung wird stationér. Die hier beobachteten Simulati-
onszeiten liegen innerhalb der im Experiment festgestellten Zeitskalen. Sie erstrecken sich

typischerweise iiber einen Zeitraum von einigen Millisekunden bis zu einigen Sekunden.



p [uC/cm?]

p [uC/cm?]

lig [A/em?]

64 KAPITEL 6. LONGITUDINALER LADUNGSTRAGERTRANSPORT

0 o
0. £
-0.1 L
-0.2 —
0.2 3
o1 S
1 0. X,
31 =
a.) o 2 4 6 8 10 £
o
t [ms]
0 M M M M
0.2 0 0.1 0.2 03 04 05
N % - C.) z [P-m]
0.15 6
oLy |55 —
-0.2 e 005} 5 E
0.08 ﬁ o
= 0 45 5
0.06 (3 : o
A te Per. 2 - H X
0.04 i letzte Por. £ 00 b 4 &
0.02 /N 01y z=ly - 135
0 / y —0.15 L= Imittel 3
0 0.025 0.05 0.075 0.1 0 0025 005 0075 0.1
Zeit [ms] t [ms]
b.) d.)

Abbildung 6.4: a.) Komplette zeitliche Entwicklung der beiden Grenzflichenladungen fiir
eine Spannungsamplitude von 150 V. b.) Zeitliche Dynamik fiir die Tunnelinjektion und
die Grenzflichenladungen fiir eine Amplitude von 150 V. Dargestellt ist die erste (Abk.
e.) und letzte (Abk. 1.) Periode c.) Uber eine Periode zeitlich gemittelte positive Raum-
ladungsprofile fiir zwei Spannungsamplituden. d.) Einfluss der Rekombination auf das

positive Raumladungsprofil bei einer Amplitude von 200 V.

Dabei ist anzumerken, dass Simulationszeiten im Sekundenbereich hier nicht auftreten.
Dieser Zeitbereich tritt erst bei rdumlich hoherdimensionalen Simulationen auf, da z.B. die
Filamentwechselwirkung sehr langsam ablduft. Die Simulationsparameter sind mit denen
aus der Tabelle 6.1 bis auf die Frequenz der Spannung identisch. Die gewé#hlte Simulati-
onsfrequenz ist hier um den Faktor 10 grofler gewéhlt. Dies ist eher ein formales Detail,
da sich so der periodisch stationédre Zustand langsamer einstellt und daher dessen Ent-
stehung besser diskutiert werden kann. Die prinzipiellen Transporteigenschaften bleiben
durch diese Frequenzerhhung erhalten.

Wir gehen nun insbesondere der Frage nach, wie sich z.B. die Variablen p und j; im
Grenzfall vieler Perioden zeitlich entwickeln. Diese Frage wurde schon im vorhergehenden

Kapitel 6.1.1 kurz angesprochen, da innerhalb der ersten Spannungsperiode die Héhe der
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Tunnelstrommaxima recht unterschiedlich ausfiel (vgl. Abb. 6.1b). Zunéchst betrachten
wir die Bilder a.) und b.) der Abbildung 6.4, in denen das Langzeitverhalten des Tunnel-
stroms und der beiden Grenzflichenladungen des Bauelements gezeigt wird. Im Bild fiir
die Variable p (Abb. 6.4a.)) erkennt man ein Einschwingverhalten. Diese Einschwingphase
dauert ca. 5 ms. Danach #ndern sich die jeweiligen Einhiillenden offenbar nicht mehr. Das
System hat dann seinen periodisch stationdren Zustand erreicht. Dieser Zustand ist pe-
riodisch, da infolge der anliegenden &ufleren Wechselspannung die Grenzflichenzusténde
periodisch geleert bzw. gefiillt werden. Zusétzlich sind noch zwei weitere Details im Verlauf
der Grenzflichenladungen zu erkennen. Das erste Detail betrifft den Simulationsbeginn.
Das System merkt sich fiir den restlichen Verlauf der Simulation die Grenzfléche, aus der
zuerst ein Tunnelstrom geflossen ist. Im vorliegen Fall stellt die untere Kurve genau diese
Grenzflache dar. Das zweite Detail ist eine direkte Folge der ortsfesten positiven Raumla-
dung. Sie verschiebt jeweils die beiden Kurven fiir die Grenzflichenladungen nach unten,
da nun mehr Ladung durch die ZnS:Mn-Schicht transferiert wird. Durch einen Vergleich
der Dynamik fiir p und j; zwischen der ersten und der letzten Simulationsperiode kénnen
die Eigenschaften des periodisch stationédren Zustandes noch besser veranschaulicht wer-
den (Abb. 6.4b.)). Fiir p ergibt sich analog zum Bild a.) die folgende Situation. Wihrend
in der ersten Periode die Ladung einer Grenzflache bei ¢t = %, T recht unterschiedlich ist,
wird im periodisch stationéren Zustand immer die gleiche Ladung hin und her transferiert.
In diesem Fall sind die jeweiligen Ladungen zu den Zeitpunkten ¢ = 0, %, T identisch. Die
Ladungen resultieren aus der Oberflichenrekombination und dem Tunnelstrom, der im
periodisch stationédren Zustand immer gleich grofi ist und zwar unabhéngig davon, aus
welcher Grenzfliche getunnelt wird (Abb. 6.4b).

Die Erklarung fiir diesen periodisch stationdren Zustand ist recht einfach. Aufgrund der
rdumlichen Symmetrie des Bauelements versucht das System rédumlich symmetrische La-
dungsverteilungen zu erreichen. In den ersten Perioden ist die Ladungstrégerdynamik im
Wesentlichen von der Oberflichenrekombination und dem Tunnelstrom dominiert, da die
positive Raumladung noch zu schwach ausgeprégt ist. Dies ist daran zu erkennen, dass sich
die Kurven fiir die beiden Grenzflachenladungen bei der Ladung Null schneiden. In diesem
Zeitraum werden die aufgrund der Anfangsbedingung fiir Grenzflichenladungen unsym-
metrischen Tunnelstrompulse symmetrisiert. Daraus resultiert eine zunéchst symmetrische
Grenzflichenladung. An dieser Stelle kénnte man denken, dass der periodisch stationére
Zustand schon erreicht ist. Dies ist aber noch nicht der Fall, da die Locherdynamik noch
nicht stationér ist. Es werden fortwdhrend Locher generiert und eingefangen, die so die
ortsfeste positive Raumladung bilden. Thr Aufbau ist in der Abbildung 6.4a.) gut zu er-

kennen, da aufgrund ihrer feldverstirkenden Wirkung mehr Ladung (groflere Amplitu-
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de fiir p) innerhalb der ZnS:Mn-Schicht iibertragen wird. Nach vielen Perioden hat sich
ein rdumlich symmetrisches Raumladungsprofil eingestellt. In diesem Zustand hat sich
ein Gleichgewicht zwischen Lochergeneration und Locherrekombination eingestellt. Die-
ses rdumlich symmetrische Profil fiir die Dichte der eingefangenen Locher pirappea Wird in
der Abbildung 6.4c.) dargestellt. Aus Griinden der Ubersichtlichkeit wird die iiber eine
Periode zeitlich gemittelte Ladungsdichte gezeichnet, da die Variable pirappea auch ein os-
zillatorisches Verhalten zeigt. Obwohl die Dichte der eingefangenen Locher im Vergleich
zur Locherfallenkonzentration p! . relativ klein ist, hat sie interessanterweise doch Aus-
wirkungen auf die Ladungstrigerdynamik. An dieser Stelle sei ausdriicklich darauf hinge-
wiesen, dass sobald dieser Zustand erreicht ist, selbstversténdlich alle anderen Variablen

wie die Dichten, das Potential und die Strome auch periodisch stationér verlaufen.

Bei grofleren Spannungsamplituden (z.B. 200 V) #dndert sich die Form des Profils sehr
deutlich (Abbildung 6.4c.)), da infolge der groBeren Felder die Tunnelemission sehr stark
anwéchst und zusétzlich sehr viele Elektron-Loch-Paare durch die Stofiionisation erzeugt
werden. In der Nihe der beiden Halbleiter-Isolator-Grenzschichten ist im periodisch sta-
tiondren Zustand eine Séttigung zu erkennen. In diesem Raumbereich sind dann alle
Locherfallen im zeitlichen Mittel besetzt. Dabei ist zu sagen, dass die maximale Dich-
te pmax nicht erreicht wird, was in der Mittelung begriindet ist. Hier wird deutlicher, was
sich schon in der Abbildung 6.2c.) und im 150 V Fall (Abb. 6.4c.)) angedeutet hat. Ein
GroBteil der freien Locher wird immer in der Néhe der Grenzschichten (momentane Ka-
thode) eingefangen. Aufgrund des massiven Einfangs gelangen kaum freie Locher in die
Mitte der ZnS:Mn-Schicht, was sich natiirlich &ndert, wenn wir zusétzlich die thermisch
aktivierte Locheremission berticksichtigen. Dadurch ist die Konzentration von eingefange-
nen Lochern in der Mitte immer am geringsten. Betrachten wir nun den Séttigungsbereich
einmal genauer (Abb. 6.4d.)). Dazu wurde papped an den Orten z = 0 und z = [, gegen die
Zeit geplottet. Zusatzlich wurde der rdumlich gemittelte Elektronenstrom eingezeichnet.
Mit diesem Bild kann der Séttigungsprozess gut diskutiert werden. Sobald der Elektronen-
strom einsetzt (j, flieBt von z = [, nach z = 0), rekombiniert die positive Raumladung,
da zunichst noch keine neuen Locher generiert werden. Sobald die Stofionisation ein-
setzt (Knick bei ¢t ~ 0.013 ms in jpittel), werden Elektron-Loch-Paare erzeugt, wobei die
freien Locher eingefangen werden koénnen. Der Einfang geschieht dabei nur im unmittel-
baren Bereich von z = [, (momentane Kathode). Hier dominiert der Léchereinfang die
Rekombination, wihrend bei z = 0 (momentane Anode) die Rekombination aufgrund der
fehlenden Locher der dominierende Prozess ist. Erreicht pirappea die maximale Konzentra-
tion von p! ., so geht die Einfangrate gegen Null und die freien Locher tragen so zum

Gesamtstrom bei. Wird dann die &uflere Spannung umgepolt, setzt dann der umgekehrte
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Prozess ein, mit dem Ergebnis, dass bei z = [, ein Teil der Raumladung rekombiniert,
wihrend sie bei z = 0 wieder anwéchst. Die Stédrke des Lochereinfangs wird in unserem
DD-Modell hauptséchlich durch den Parameter v bestimmt. Dabei wird sofort klar, dass
Ptrapped Schnell in die Sattigung geht, falls eine massive Stoflionisation und ein gentigend
hoher Einfangkoeffizient vorliegt. Somit bietet sich ein interessanter Vergleich zwischen
unserem ,detaillierteren” Transportmodell und dem HSA-Modell an, in dem alle freien
Locher instantan eingefangen werden. Wir berechnen dazu fiir beide Modelle die stati-
ondre Losung und betrachten dann wieder das Profil der zeitlich gemittelten eingefangenen
Locherdichte. Die Simulationsparameter sind dabei wieder der Tabelle 6.1 zu entnehmen,

wobei hier wieder die Frequenz um den Faktor 10 vergroflert worden ist.

Aufgrund des unendlich starken Lochereinfangs im HSA-Modell wird sicher an eini-
gen z Positionen die maximale Konzentration pf .. erreicht. Folglich sind dann alle Fallen
besetzt und wir miissten eigentlich die freie Locherdichte betrachten. Da wir keine ent-
sprechende Transportgleichung haben, bedienen wir uns folgendem Trick. Sobald p! .. an
einer z Position iiberschritten wird, setzen wir die Rate G an dieser Position in der Diffe-
rentialgleichung fiir pirapped auf Null. Natiirlich werden am Ort z dann weitere Elektron-
Loch-Paare erzeugt, wobei die Locher nicht eingefangen werden kénnen. Damit ist die
Neutralitéitsbedingung durch den Uberschuss an negativer Ladung verletzt. Um sie wie-
der kiinstlich herzustellen, berechnen wir die fehlende positive Ladung und addieren sie
zur Ladung der momentanen Kathode hinzu. Damit haben wir die freien Locher implizit

mitberticksichtigt, wobei hier eine verschwindende Lochertransitzeit eingeht.
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Abbildung 6.5: Vergleich zwischen HSA- und DD-Modell fiir verschiedene Einfangkoeffizi-

enten «y. Dargestellt werden die {iber eine Periode zeitlich gemittelten Dichten pirapped-
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Aus der Abbildung 6.5 geht hervor, dass das wannenférmige Profil immer stirker aus-
gepragt ist, umso grofer der Einfangkoeffizient v ist. Bei einem Einfangkoeffizienten von
v = 1072 em? /s schmiegt sich das Profil fast perfekt an das HSA-Profil an. In diesem Fall
gibt es keine freien Locher in der Schicht. Somit haben wir gezeigt, dass das DD-Modell
im Fall groer Einfangkoeffizienten gegen das HSA-Modell konvergiert.

In den bisher durchgefiihrten Simulationen wurde die Locheremission nicht
beriticksichtigt. Fiir alle folgenden Simulationsergebnisse soll sie nun beriicksichtigt wer-
den. Da die entsprechende Rate G2 proportional zu der Dichte der eingefangenen Locher
ist, spielt diese Rate nur dann eine Rolle, falls eine geniigend grofle Dichte piapped vorhan-
den ist. Um ihre Auswirkungen auf den Ladungstransport zu untersuchen, betrachten wir
die rdumliche Entwicklung der Dichte der eingefangenen Locher im periodisch stationdren
Zustand. Die duflere Spannung wird dabei so grofl gewéhlt, dass geniigend Locher zum
FEinfang bereit stehen. Wir betrachten wie oben wieder die zeitlich gemittelte Raumla-

dungsprofile fiir verschiedene Lécheremissionsraten 3 (Abb. 6.6). Das Profil fiir eine Rate
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Abbildung 6.6: Einfluss der Locheremissionsrate § auf das positive Raumladungsprofil.

Dargestellt werden die iiber eine Periode zeitlich gemittelten Dichten pirapped-

von (3 = 0 ist identisch mit dem 200 V Profil aus der Abbildung 6.4c.) Insgesamt nimmt die
Stérke der positiven Raumladung umso so deutlicher ab, je grofler die Locheremission ist.
Die grofite Reduzierung findet jeweils im Bereich der Grenzfldchen statt, wihrend in der
Bauteilmitte zuniichst (bis 3 < 5 x 10* 1/s) die Raumladung anwichst. Fiir 8 > 5 x 10*
1/s bricht das komplette Profil zusammen. Dieses Verhalten kann recht einfach erklért
werden. Sobald Locher eingefangen worden sind, kann der Emissionsprozess beginnen. Die

bisherigen Simulationen zeigten, dass an den Ré&ndern der ZnS:Mn-Schicht die meisten
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Locher eingefangen werden. Dies ist natiirlich bei eingeschalteter Licheremission auch so.
Dementsprechend werden im diesem Ortsbereich die meisten Licher freigesetzt. Im Gegen-
satz zu den Simulationen mit § = 0 sind nun im Bereich der beiden Grenzschichten freie
Locher verfiigbar, die in Richtung des anliegenden Feldes driften konnen. Auf ihrem Weg
zur momentanen Kathode kénnen die befreiten Locher wieder eingefangen werden. Dies
macht sich in der Abbildung dadurch bemerkbar, dass zum einen die positive Raumladung
in der Bauteilmitte zunimmt und zum anderen, dass im Bereich kurz vor den Réndern des
Bauteils mehr Raumladung akkumuliert wird als an den Réndern selbst. Der besonders
an den Réndern effektive Lochereinfang kann den Verlust der positiven Raumladung nicht
kompensieren, da das Feld iiber den Tunnelstrom und die Stoffionisation nicht ausreichend
neue Locher generiert. Dies liegt daran, dass erstens die Feldverstéarkung aufgrund des feh-
lenden wannenformigen Profils zu klein ist und zweitens wegen des Locherdrifts weniger
Elektronen in den Grenzflichenzustéinden verfiighar sind und somit die Tunnelinjektion ge-
ringer ausfiillt. Dies wird besonders deutlich im Fall von 8 = 5x 10% 1/s. Selbstverstindlich
kann man den Lo6cherdrift unterbinden, indem man den Einfangkoeffizienten ~ wieder ver-
grofert. Dadurch werden die Lécher unmittelbar nach ihrer Befreiung wieder eingefangen
und kénnen daher kaum eine nennenswerte Wegstrecke zuriicklegen. Im Fall einer sehr
starken Locheremission (3 = 5 x 10° 1/s) kann sich fast iiberhaupt keine ortsfeste positive
Ladung ansammeln. Es entsteht eine fast rdumlich homogene Raumladung mit geringer
Konzentration.

Zum Abschluss soll noch erwéhnt werden, dass mit der Einfiihrung der Locheremission
die wesentlichen Transporteigenschaften (vgl. Kap. 6.1.1) wie die Abschirmung durch die
Grenzflichenladungen und/oder die Abschirmung durch die ortsfeste positive Raumla-
dung (falls vorhanden) auch weiterhin zu beobachten sind. Durch die Beriicksichtigung
der Locheremission werden die positiven Raumladungsprofile geschwicht (vgl. Abb. 6.6).
Da nun in dieser Situation permanent Locher ins Valenzband emittiert werden, féllt die
freie Locherdichte p nach dem Strompuls nicht mehr auf Null ab, sondern es existiert per-
manent eine freie Locherdichte p in der ZnS:Mn-Schicht, vorausgesetzt die Dichte pirapped
ist geniigend grof3. Dieser Mechanismus fiihrt insgesamt dazu, dass die Feldverstdrkung an
der momentanen Kathode verringert wird und damit weniger Elektronen in das Leitungs-
band injiziert werden. Dadurch sind die Grenzflachenladungen im periodisch stationéren
Zustand nicht so stark ausgeprigt und folglich sind ihre abschirmenden Eigenschaften

reduziert.
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6.2 Q;,U-Kennlinien

Nachdem die Grundmechanismen des Ladungstransports ausgiebig bespro-
chen wurden, wenden wir wuns im folgenden Abschnitt der experimen-
tell gefundenen LU-Kennlinie zu (Kap. 3.2). Sie wurde sowohl auf ex-
perimenteller [STRYCH 1996, MARRELLO und ONTON 1980, HowARD 1981,
NEYTS 1991, NEYTS et al. 1994, SASAKURA et al. 1981b, HOWARD et al. 1982,
INoGucHI und M1TO 1973, YANG und OWEN 1983] als auch auf theoretischer Sei-
te  [HOWARD 1981, NEYTS und VISSCHERE 1990, NEYTS et al. 1994, SwmiITH 1981,
HOWARD et al. 1982, JAREM und SINGH 1988] oft und intensiv untersucht. Die theore-
tischen Ansétze zur Beschreibung der Kennlinie haben alle denselben Ausgangspunkt.
Motiviert durch die Abbildung 3.6 nimmt man an, dass die Lumineszenz der Mangan-
atome lediglich ein Indikator fiir die lokale Stromdichte ist, da die Anzahl der angeregten
Lumineszenzzentren proportional zum Elektronenstrom ist. Daher wird in den Modellen
zum Ladungstransport die gemittelte Elektronenstromdichte bzw. die pro Halbperiode
tibertragende Ladung (3 anstatt der Lichtemission betrachtet. Man verifiziert dann
die beobachtete LU-Hysterese mit der Q;,;U-Kennlinie. Die Hystereseeigenschaft der
ZnS:Mn-Bauelemente ist fiir die Strukturbildungsphdnomene besonders wichtig, da die
Muster in der Regel nur bei Proben auftreten, deren Q;/;U-Kennlinie eine Hysterese
aufweist [GOSSEN 1994, VLASENKO et al. 2000b, ZUCCARO 1997]. Wie schon im Kapitel
4 kurz angedeutet, stellt das HSA-Modell (Kap. 4.4.1) den Durchbruch auf dem Gebiet
der Untersuchung der LU-Kennlinie dar. Es war das erste theoretische Modell, das die
experimentell gefundene Hysterese theoretisch bestétigen konnte. In diesem Abschnitt
werden mit Hilfe des DD-Modells Q;/,U-Kennlinien berechnet. Wir werden sehen, dass
das DD-Modell ebenfalls die besprochene Hysterese reproduzieren kann. Insbesondere soll
dabei untersucht werden, welche Parameter wesentlich fiir den Aufbau der Bistabilitét
sind. Die Simulationsparameter sind wie iiblich in einer Tabelle (Tab. 6.2) zusammen-
gefasst. Im Vergleich zur Tabelle 6.1 wurden einige Parameter gedndert. Dies betrifft
insbesondere die Frequenz f der angelegten Spannung, der Einfangkoeffizient -, die
Locherfallendichte pt,. und die Loécheremissionsrate 3. Diese Anderungen sind nétig,
damit die Simulationen eine hystereseartige Q;/oU-Kennlinie liefern. Im Verlauf der
Kennlinie treten dann zwei unstetige Ladungsspriinge auf, die die Breite der Hysterese
bestimmen. Wiirde man die Simulationsparameter aus der Tabelle 6.1 nehmen, so bleiben
die fiir die Hysterese charakteristischen Ladungsspriinge aus und daher ist keine Hysterese

zu beobachten.
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Q1 /o U-KENNLINIEN

Spannung;:

Wechselspannung: f = 100 kHz

Bauteilabmessungen:

Isolatoren: ;3 = 300 nm
ZnS:Mn: I = 500 nm

Oberflachenrekombinationsgeschwindigkeit:

sp =10 x 105 cm/s
sp =10 x 10cm/s

Einfangkoeffizient:

7=1x1075 cm3/s

Rekombinationswirkungsquerschnitt:

oc=1x10"1 ¢m?

Grenzflachenzustandsdichte:

Nes = 5 x 1013 cm—2eV !

Locherfallendichte: Pl =1 x 108 1/cm?
Locheremissionsrate: B=5x10*1/s
Dielektrizitatskonstanten: Isolator: ei5 = 14

ZnS:Mn: e = 8
Mobilitétskonstanten: pin, = 165 cm?/Vs

tp =5 cm?/Vs
Teilchentemperaturen: T, =300 K

T, = 300 K
Pos. d. Grenzfl.-zustédnde (unter LB-Kante): || ¢g = 0.9 eV
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Tabelle 6.2: Basissatz fiir die Parameter der Hysteresesimulationen. Die Rekombination
zwischen Elektronen und eingefangenen Lochern wird jetzt {iber das Produkt npirapped
modelliert. Zur Untersuchung der Hysterese werden einzelne Parameter gezielt veréndert.

Diese Anderungen werden dann im Text gesondert angegeben.

6.2.1 Analyse der Hysterese

Zur Berechnung einer Q,/,U-Kennlinie (z.B. Abb. 6.7) geht man wie folgt vor. Ausge-
hend von einer Startspannung (hier: 150 V, Richtung: AU > 0) werden so viele Peri-
oden simuliert, bis der periodisch stationdre Zustand erreicht ist. Dabei wird wihrend der
Simulation fortwéhrend die pro Halbperiode iibertragende Ladung Q;/; berechnet. Der
stationéire Zustand ist erreicht, wenn sich die Variable Q; /o innerhalb eines vorgegebenen
relativen Fehlers nicht mehr dndert. Wird dieses Stationaritétskriterium erfiillt, so erhcht
man leicht die Spannungsamplitude (AU = 0.1 V) und wieder wird solange gerechnet, bis
der neue stationdre Zustand fiir die Amplitude von 150.1 V erreicht ist. Diese Prozedur
wird so oft wiederholt, bis die vorgegebene Endspannung (hier 152 V) erreicht ist. Fiir
die Richtung AU < 0 geht man dann analog vor. Ausgehend von der Endspannung wird

dann sukzessive die Spannung um AU = 0.1 V reduziert, wobei natiirlich immer solange
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Q12 [uC/cmz]

150 150.5 151 151.5 152
U V]

Abbildung 6.7: Q,U-Kennlinie. Sie zeigt zwei unstetige Spriinge bei den Spannungsam-
plituden 151.3 V (auf den oberen Zweig) und 150.5 V (auf den unteren Zweig). Die beiden
annihernd senkrechten Geraden stellen die Ladungsspriinge dar. Sie verbinden jeweils zwei

Ladungsdichten. Dazwischen wurden keine weiteren Werte berechnet.

gerechnet wird, bis der stationére Zustand erreicht ist. Damit Computerressourcen gespart
werden, kann man jeden Spannungspunkt der Kennlinie fiir AU > 0 getrennt voneinander
berechnen. Fiir die Richtung AU < 0 funktioniert dies selbstversténdlich auch, aber man
muss immer die stationére Losung des Endpunktes als Anfangsbedingung fiir eine neue
Simulation wahlen.

Die Q;/oU-Kennlinie (Abb. 6.7) soll jetzt genauer untersucht werden. Der gewéhlte
Parametersatz liefert offenbar das gewiinschte Ergebnis. Die Kennlinie zeigt ein bistabiles
Verhalten (Hysterese). Die Breite der Hysterese betrégt hier ca. 0.8 V. Besonders aufféllig
ist dabei die Form der Hystereseschleife, die zwei unstetige Spriinge aufweist. Ausgehend
von der Startspannung (150 V) &ndert sich die pro Halbperiode iibertragende Ladung
nur sehr wenig. Es zeigt sich dabei ein fast linearer Verlauf fiir /. Dies éndert sich
schlagartig bei einer Schwellenspannung von 151.3 V. Bei dieser Spannung wird plotzlich
ungefihr fiinfmal mehr Ladung durch die Zinksulfidschicht transportiert und die Kennli-
nie zeigt einen unstetigen Sprung. Bei weiterer Spannungserhchung zeigt sich dann wieder
anndhernd ein lineares Verhalten. Wird dann die Spannungsamplitude reduziert, so folgt
Q12 dem oberen Zweig bis zu einer Spannung von 150.5 V. Dann springt Q1 /; unstetigt
wieder auf den unteren Zweig zuriick. Dabei sei ausdriicklich erwéhnt, das dieses Schwel-
lenverhalten auch dann in Erscheinung tritt, wenn das Spannungsraster AU der Simulation
stark verfeinert wird. Um diese unstetigen Spriinge zu erklédren, miissen die in den Ka-

piteln 6.1.1 und 6.1.2 diskutierten Transportmechanismen konsequent auf die vorliegende
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Kennlinie angewendet werden. Dabei kommt nun der ortsfesten positiven Raumladung
eine besondere Bedeutung zu, da mit ihrer Hilfe das elektrische Feld an der momentanen
Kathode verstiarkt wird. Dies fithrt dann zu einer verstdrkten Tunnelinjektion und somit
zu einer Steigerung der iibertragenen Ladung. Eine &hnliche Situation muss auch jetzt
vorliegen, da sonst die Ladungsspriinge nicht erklart werden kénnen. Dazu betrachten wir
wieder die iiber eine Periode zeitlich gemittelte Dichte der eingefangenen Ldcher im sta-
tiondren Zustand. In der Abbildung 6.8 sind die entsprechenden Raumladungsprofile in
Abhéngigkeit von der jeweiligen Spannungsampitude dargestellt. Aus den beiden Abbil-
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Abbildung 6.8: Zeitlich gemittelte Raumladungsprofile fiir ansteigende (a.)) und fiir ab-
fallende (b.)) Spannungsamplituden.

dungen erkennt man den Zusammenhang zwischen der Ausbildung des wannenférmigen
Profils und dem unstetigen Sprung in der Q/,U-Kennlinie. Die Spriinge in der Kennli-
nie finden immer genau dann statt, wenn sich ein markantes wannenférmiges Raumla-
dungsprofil entweder auf- oder abbaut. Dabei wird auch hier der unstetige Charakter sehr
deutlich. Bei Spannungsamplituden mit kleinen iibertragenden Ladungen (unterer Zweig)
tritt die Raumladung nur mit sehr geringer Konzentration in Erscheinung, wéahrend sich
dagegen im Bereich grofier Ladungen (oberer Zweig) die Konzentration der eingefange-
nen Locher um ein Vielfaches erhoht hat. Nur solange das wannenférmige Profil besteht,
kann viel Ladung infolge der Feldverstirkung transferiert werden. Dies ist sehr gut in
der Abbildung 6.8b.) zu erkennen. Sobald die Uberhéhung in der Nihe der Grenzflichen
abgebaut ist, bricht die pro Halbperiode iibertragende Ladung Q;/, zusammen. Damit
sind die Spriinge in der Kennlinie stark mit der zeitlichen und r&umlichen Dynamik der
ortsfesten positiven Raumladung verkniipft. Es tritt also genau die Situation ein, die oben
schon vermutet wurde. Nun muss noch geklédrt werden, warum die Raumladung auch bei

kleineren Spannungen bestehen bleibt und somit fiir die Hysterese sorgt. Dazu betrachten
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wir die Abbildung 6.9.

Analysieren wir zuerst die Situation des unteren Zweiges (AU > 0, Abbn. 6.9a.) u.
6.9c.)). Die Gesamtladung Qy,,, ., (Abb. 6.9a.)) der eingefangenen Lécher ist fiir Span-
nungen vor der Schwelle von Usgchwelle = 151.3 V relativ klein. Sie wéchst zu Beginn der
Simulation leicht an und geht dann spéter im stationdren Zustand in die Séttigung iiber.
Dabei miissen, um den stationdren Zustand zu erreichen, immer mehr Perioden simuliert
werden, je ndher die Amplitude der kritischen Spannung Ugehwelle kommt. Die Situation
dndert sich dramatisch fiir Spannungsamplituden oberhalb von Ugchwelle- Zu Beginn zeigen

die entsprechenden Kurven einen dhnlichen Verlauf wie die Kurven mit U < Ugchwelle- Dann
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Abbildung 6.9: Die Bilder a.) und b.) geben die zeitliche Dynamik der Gesamtladung
Qpirappea 11 Abhéingigkeit von der Spannungsamplitude wieder. Die Amplitudenintervalle
sind jeweils so gewihlt, dass die unstetigen Spriinge aus der Abbildung 6.7 im betrachteten
Intervall liegen. Dabei gibt das Bild a.) gibt das Szenario fiir AU > 0 an, wéhrend das
Bild b.) den Fall AU < 0 darstellt. Die Bilder c.) und d.) geben die Dynamik der zeitlich
und rédumlich gemittelten Nettogenerationsrate Q2 = T'— Go — R fiir AU > 0 (c.)) und
AU <0 (d.)) als Funktion der Gesamtladung der eingefangenen Lécher @y, ., an.
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aber zeigt sich ein génzlich anderer Verlauf. Zwar ist kurz ein Ansatz einer Sattigungsphase
zu erkennen, aber diese Phase kann sich nicht durchsetzen und wird von einer Generations-
phase abgelost. Somit steigt die Ladung kontinuierlich an, bis dann spéter im stationdren
Zustand die Ladung auf einem viel hoheren Niveau zur Séttigung gelangt. Dabei wird
jetzt immer weniger Simulationszeit in Anspruch genommen, je weiter wir uns von der

Spannung Uschwelle Wegbewegen.

Die Prozesse des Anwachsens und der Sattigung sind natiirlich mit den Raten in der
Differentialgleichung fiir die eingefangenen Locher (Gl. (4.51)) verbunden. Um den Aufbau
der ortsfesten Raumladung bzw. die zeitlich Dynamik von Qp,., .., besser untersuchen zu
konnen, wird die gemittelte Nettogenerationsrate €2 (Abb. 6.9c.)) berechnet. An ihrem
Verlauf kann man erkennen, welcher Prozess (Generation oder Rekombination) gerade do-
minierend ist. Fiir den Fall, dass die Funktion Q(ptrapped) €ine negative Steigung aufweist,
dominiert die Raumladungsvernichtung (n-pgapped Rekombination und Locheremission).
Es werden zwar freie Locher eingefangen, aber der Einfangprozess verlduft uneffektiver,
da mit zunehmender Dichte pirappea die Rekombinationsraten immer gréfier werden. Bei
einer positiven Steigung tiberwiegt die Generation infolge des Lochereinfangs. Bei der Be-
trachtung des obigen Spannungsintervalls (U < 151.3 V) sehen wir, dass 2 stetig abnimmt
bis der stationére Zustand erreicht ist. In diesem Zustand n#hert sich €2 asymptotisch der
Null. Das bedeutet, dass die Generationsrate (Lochereinfang) und die Rekombinationsra-
te (Locheremission, n-pegapped-Rekombination) gleich grof sind. Es werden zwar Locher
erfolgreich eingefangen, aber die Rekombination verhindert eine grofie Ladungsakkumu-
lation von ortsfesten Lochern. Damit kann sich das wannenférmige Profil nicht aufbauen
und die Feldverstirkung bleibt aus. Somit konvergiert das System gegen einen Zustand,
der durch eine kleine positive Raumladung und eine niedrige pro Halbperiode transferierte
Ladung charakterisiert ist. Dabei verschiebt sich die Konvergenzdichte immer weiter zu
groferen Dichten. Bei der Spannung Uschwelle = 151.3 V ergibt sich, wie oben an Hand
der zeitlichen Dynamik von Qp,,. ., besprochen, ein qualitativ anderer Verlauf. Zunéchst
nimmt, wie im U < 151.3 V Fall, die Nettogenerationsrate Qp,,, .., kontinuierlich ab.
Zunichst hat man wieder den Eindruck, als ob die Rekombination ein starkes Anwachsen
derpositiven Raumladung verhindern kann. Dem ist aber nicht so. Bei einer Ladungsdich-
te von ca. 0.07 uC/cm? #ndert die Rate Qprappea 10T Vorzeichen und somit gewinnt der
Lochereinfang die Oberhand und lésst die positive Ladung wieder stark anwachsen. Die
anschauliche Interpretation hierfiir ist wie folgt. Mit fortschreitender Simulationsdauer
werden stéindig Elektron-Loch-Paare iiber die feldabhéingige Stoionisation erzeugt. Auch
wenn die entsprechende Rate zu Beginn klein ist, wird kontinuierlich ein rdumlich symme-

trisches Raumladungsprofil aufgebaut. Bis zu einer Simulationsdauer von ¢t < 3 ms (Abb.
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6.9a.)) kann die Rekombination ein starkes Anwachsen des Raumladungsprofil noch verhin-
dern. Dann aber kann sich die feldverstirkende Wirkung von perappea durchsetzen. Somit
steigen aufgrund der exponentiellen Feldabhéngigkeit des Stoflionisationskoeffizienten und
des Tunnelstroms die Raumladung und damit die transferierte Ladung sprunghaft an. Der
steile Anstieg geht dann schliefllich auch wieder in die Séttigung iiber (Abb. 6.9a.)). Das
hat zweierlei Griinde (Abb. 6.9c.)). Zum einen wachsen die Rekombinationsraten R und
G linear mit der Dichte piapped und zum anderen nimmt die Einfangrate 1" aufgrund ihres
Sittigungstermes (pl . — Ptrapped) ab (vgl. Gln. (4.53), (4.54) und (4.55)). Somit verhin-
dern die Rekombinationsprozesse (negative Steigung in Q perappeq) €I Weiteres Ansteigen
der ortsfesten positiven Ladung und das System konvergiert gegen einen Zustand mit einer
Locherdichte pirapped, die nun viel grofer ist, als die fiir den Fall U < 151.3 V. Nach dem
unstetigen Sprung ist ein dhnliches Verhalten wie fiir U < 151.3 V zu beobachten. Auch
hier wird aufgrund der héheren Spannungen und der dadurch bedingten erhdhten Stofioni-
sation der Gleichgewichtszustand immer weiter zu groferen Dichten Qp,., .., verschoben.

Dabei werden weitere unstetige Spriinge nicht mehr beobachtet.

Abschlielend wird der obere Zweig (AU < 0) genauer untersucht. Dazu sollen die
Abbildungen 6.9b.) und 6.9d.) betrachtet werden. Wird ausgehend vom oberen Zweig
die Spannung erniedrigt, so fillt auf, dass die Raumladung nicht sofort zusammenbricht.
Vielmehr bleibt ihr Profil iiber einen gewissen Spannungsbereich erhalten, bevor sie ver-
schwindet und der obere Zweig mit dem unteren zusammenfillt. Die zeitliche Dynamik fiir
die Ladung Qp,,,. .. (Abb. 6.9b.)) zeigt einen sehr &hnlichen Verlauf wie die entsprechen-
de Abbildung fiir AU > 0 (Abb. 6.9a.)). Alle Kurven starten nun nicht bei der Ladung
Qpirappea = 0, sondern bei der Gleichgewichtsladung Qp,,, .4 ~ 0.275 pC/em?, die fiir
U =152 V fiir AU > 0 erreicht wurde. Fiir Spannungen U > Uschwelle = 150.5 V konver-
giert das System recht ziigig gegen den stationdren Zustand. Dabei rekombiniert ein Teil
der feldverstirkenden Raumladung, aber ihr Wannenprofil bleibt erhalten, da die Stof-
ionisation immer noch ausreichend Locher zum Einfang bereitstellt, obwohl das Feld nun
leicht abnimmt. Je weiter die Spannungsamplitude abgesenkt wird, umso mehr Ladung
rekombiniert natiirlich. Dies ist deutlich in dem Verhalten der Nettogenerationsrate zu
erkennen. Spannend wird es wieder in der Nihe der Schwelle von U = 150.5 V. Zunéchst
nimmt in diesem Fall Q. . deutlich ab, was auch der Verlauf von Q(prappea) zeigt.
Bei einer Ladung von Q.. .q = 0.2 uC /em? ist dann ein besonderer Effekt zu beobach-
ten. Erst scheint es so, als séttige die Ladung Qp,.,...q Wieder, da sich die Rate T infolge
Rekombination tiber den Term (pmax —Pirapped) Wieder vergroBert wihrend G weiter redu-
ziert wird. Aber diese Phase ist nur von kurzer Dauer, da die Rekombination diesen Effekt

iiberkompensiert und dadurch insgesamt das System gegen einen Zustand konvergiert, der
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durch eine geringe Konzentration von pirapped charakterisiert ist.

Aus der obigen Analyse konnen nun Kriterien abgeleitet werden, die erfiillt sein miissen,
damit eine Hysterese in Erscheinung tritt. Die unstetigen Spriinge in der Q;/,U-Kennlinie
sind immer mit dem sprunghaften Aufbau bzw. Abbau eines wannenformigen positiven
Raumladungsprofils verkniipft, dessen Entwicklung mit Hilfe der Nettogenerationsrate 2
studiert werden kann. Die Schwellenspannung fiir den jeweiligen Sprung ist dabei erreicht,
wenn im Verlauf von Q(perapped) sowohl ein lokales Minimum als auch ein lokales Maximum

zu erkennen ist.

6.2.2 Parameterabhingigkeiten der Hysterese

Der Schliissel zum Versténdnis der Hystereseschleife ist die ortsfeste positive Raumladung.
Thr rdumliches Profil bestimmt die Breite der Hysterese. Um dies genauer zu untersu-
chen, wurden Simulationen mit verschiedenen Parameterséitzen, die im Wesentlichen den
Aufbau der Raumladung bestimmen, durchgefiihrt. Die Dynamik der Raumladung wird
durch die Raten T, Go und R bestimmt. Der Einfluss der Rate R, die die Rekombinati-
on zwischen n und pirapped beschreibt, ist dabei eher gering, da die thermisch aktivierte
Locheremissionsrate aufgrund der energetischen Lage der Locherfallen grofier ist. Auch
die Frequenz der angelegten Spannung spielt beim Aufbau des Raumladungsprofils eine
wichtige Rolle. Es werden jetzt beispielhaft gezielt drei Parameter, ndmlich die Einfangra-
te v, die Locheremissionsrate § und die Treiberfrequenz f, variiert. An dieser Stelle sei
erwithnt, dass die Parametervariation von p! . nicht in dieser Arbeit explizit untersucht
wird. Entsprechende Simulationen wurden zwar durchgefiihrt, zeigten aber im Wesentli-

chen &hnliche Ergebnisse wie bei der hier untersuchten Anderung des Einfangkoeffizienten

.

6.2.2.1 Abhingigkeit der Hysterese vom Einfangkoeffizienten ~

Je grofler der Parameter  eingestellt wird, umso effektiver werden die Locher eingefangen.
Das betrifft natiirlich auch die iiber die Locheremission wieder freigesetzten Locher. Die
Locherdrift ist bei einem grofien Einfangkoeffizienten stark reduziert. Aus der Abbildung
6.10 ist zu erkennen, dass die komplette Q;/,U-Kennlinie zu kleineren Spannungsampli-
tuden verschoben wird, falls der Einfang gentigend grof3 ist. Parallel zu dieser Verschie-
bung nimmt die Breite der Hysterese stark zu. Zusétzlich ist eine starke Variation der
Sprunghohe zu beobachten. Sie steigt umso hoher, je effektiver die Locher eingefangen
werden, da dadurch der feldverstérkende Effekt immer stérker wird. Die Q; ,U-Kennlinie
zeigt, dass es offenbar einen minimalen Einfangkoeffizienten gibt, bei der sich die Bista-

bilitét gerade noch aufbaut. Die Form der Kennlinie ist mit dem bisher dargestellten
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Abbildung 6.10: Hysterese in den Q;/,U-Kennlinien infolge verschiedener Einfangkoeffizi-

enten.

Transportmechanismen gut zu erklaren.

Dazu betrachten wir die Nettogenerationsrate € (Abb. 6.11) und die zeitlich gemit-
telten Raumladungsprofile (Abb. 6.12). Bei einem sehr effektiven Lochereinfang kann
sich das wannenformige Raumladungsprofil (unterer Ast: AU > 0) auch schon bei klei-
neren Spannungsamplituden aufbauen. Durch die kleineren elektrischen Felder werden
zunéchst relativ wenig Locher iiber die Stofiionisation erzeugt, die dann aber sofort ein-
gefangen werden. Somit beginnt der Profilaufbau kontinuierlich, wenn er auch aufgrund
des feldabhingigen Stoflionisationskoeffizienten und des geringen Elektronenstroms sehr
langsam vorankommt. Genau dieses Verhalten impliziert auch der Verlauf der Nettogenera-
tionsrate (oberer Halbraum (£2 > 0)). © nimmt mit wachsender eingefangener Lcherdichte
nur sehr langsam ab, was natiirlich am effektiven Einfang liegt. Die Rekombination kann
das System nur sehr schwer bei kleinen Raumladungsdichten stabilisieren. Die Raumla-
dungsansammlung erreicht bei einer Ladungsdichte von ca. 0.07 pC/cm? eine kritische
Dichte. Bei dieser Konzentration setzen die Feldverstirkung und die damit verbundene
Stofionisation ein. Daher durchlauft 2 ein Minimum und steigt danach stark an, bis ab
ca. 0.25 uC/cm? die Rekombination wieder dominiert und somit Qpirappea S€IN Vorzeichen
wechselt. Dadurch wird die Nettogenerationsrate wieder ins Gleichgewicht getrieben. Dar-
aus resultiert der Sprung auf den oberen Ast der Kennlinie. Die Spriinge bei reduziertem
Einfangkoeffizienten verlaufen natiirlich dhnlich, wobei nach dem Durchfahren der Minima
deutlich weniger Locher eingefangen werden, obwohl viel mehr zur Verfiigung stehen. Die
damit verbundene schwichere Feldverstarkung sorgt dann einen kleineren Ladungstrans-

feranstieg und somit fiir eine kleinere Sprunghohe. Diesen Sachverhalt erkennt man in der
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Abbildung 6.11: Zeitlich und rdumlich gemittelte Nettogenerationsrate Q@ = T — Gy —
R in Abhéngigkeit von der Ladungsdichte Qp,, .- Dargestellt werden jeweils nur die
Spannungsamplituden Ugehwelle; bel denen das System erstmals auf den oberen (€ > 0)

bzw. unteren Zweig (€2 < 0) springt.

unteren Zeile der Abbildung 6.12. Es zeigt sich, dass sich im Fall von v = 2.5 x 1075 ecm?/s
ein scharfes Profil mit hoher Konzentration ausbildet. Bei kleineren Werten von « nimmt
die Konzentration ab und der Bereich hoher Konzentration verbreitert sich infolge des
effektiveren Locherdrifts. Zum Abschluss der Diskussion des unteren Zweiges sei noch ein
interessantes Detail der Nettogenerationsrate 2 erwdhnt. Die Lage des Minimums ist in
allen drei Kurven fast identisch. Demnach kann dem System eine minimale Konzentration
von eingefangenen Léchern zugeschrieben werden, die nétig ist, damit es zum Sprung auf
den oberen Zweig ansetzt. Etwaige Abweichungen beziiglich der absoluten Position kénnen
durch das noch zu grobe Spannungsraster (AU = 0.1 V) bei der Kennliniensimulation be-
griindet sein. Die Breite der Hysterese nimmt, wie oben schon erwéihnt, stark zu im Fall
eines sehr effektiven Einfangs. Der Grund hierfiir ist einfach. Die Rekombination kann sich
nicht entscheidend gegeniiber der Generation durchsetzen (Abb. 6.11), da nur wenige der
emittierten Locher infolge der Drift zur momentanen Kathode kommen und dort mit den
Grenzflachenzusténden rekombinieren. Fin Grofiteil der generierten Licher bleibt so immer
innerhalb der ZnS:Mn-Schicht. Erst wenn die Stoflionisation infolge einer stark reduzier-
ten Spannungsamplitude deutlich schwécher wird, dominiert die Rekombination und das
System kann die massiv vorhandene Raumladung abbauen. Somit nimmt die {ibertragene

Ladung wieder stark ab und das System springt wieder auf den unteren Zweig zuriick. Der



80 KAPITEL 6. LONGITUDINALER LADUNGSTRAGERTRANSPORT

N

z [um]
IN

145 147.5 150 150 151 152 151 152 153
a.) U V] U V] c.) U V]

Abbildung 6.12: Zeitlich gemittelte Raumladungsprofile fiir drei verschiedene Einfangko-
effizienten: a.)y = 2.5 x 1076 em?®/s, b.) v =1.0 x 1076 cm3/s, ¢.) v = 7.5 x 1077 em?/s.
Die unteren Bilder représentieren den unteren Zweig und die oberen den oberen Zweig
der jeweiligen Hystereseschleife. Die angezeigte Dichte hat dabei die Dimension [x10'6

1/cm?].

Abbau der positiven Raumladung ist in der oberen Zeile der Abbildung 6.12 dokumentiert.
Man sieht recht deutlich, dass der Bereich hoher Konzentration im Fall von v = 2.5 x 106
cm? /s iiber ein langes Spannungsintervall bestehen bleibt, obwohl der Bereich riumlich
sehr schmal ist. Im Gegensatz dazu ist das entsprechende Profil fiir v = 7.5 x 1077 cm?/s
sehr schnell abgebaut, da die Locher tiber die Oberflichenrekombination abflielen kénnen

und nicht ausreichend iiber die Stofiionisation zum Einfang bereitgestellt werden.

6.2.2.2 Abhingigkeit der Hysterese von der Emissionsrate 3

Da die Locheremission den wirksamsten Rekombinationsprozess fiir die positive Raum-
ladung darstellt, soll ihr Einfluss auf die Ausbildung der Bistabilitdt untersucht werden.
Die Emissionsrate § ergibt sich aus der energetischen Position der Ldcherfallen in der
Energieliicke des Zinksulfids. In den bisherigen Simulationen wurde sie mit 5 x 10* 1/s ab-
geschétzt. In den folgenden Simulationen wird dieser Wert variiert. Diese Parametervaria-
tion ist durchaus sinnvoll, da es mehrere verschiedene Akzeptorniveaus in der Néhe der Va-
lenzbandkante gibt [VLASENKO et al. 2000a, VLASENKO et al. 2000b, NEYTS et al. 1994].

Dabei ist ein sehr interessantes Ergebnis zu beobachten. Wir betrachten dazu die Abbil-
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Abbildung  6.13:  Hysterese in den Q;/,U-Kennlinien infolge verschiedener
Locheremissionsraten. Das Bild a.) zeigt die Position der unstetigen Spriinge der
Kennlinien. Dargestellt sind nur die ,Sprungspannungen® vom (u)nteren auf den
(o)beren bzw. vom (o)beren auf den (u)nteren Zweig. Die jeweilige Breite (b.)) der

Hysterese ergibt sich aus der Differenz der ,,Sprungspannungen®.

dung 6.13. Die Graphen a.) und b.) zeigen, dass die Breite © der Hystereseschleife deutlich
von der Emissionsrate abhéngt. Fiir sehr grofie und sehr kleine Raten verschwindet die
Hysterese komplett. Die entsprechenden Kennlinien zeigen zwar noch einen unstetigen
Verlauf, aber beim Zuriickfahren der Spannungsamplitude fillt das System, sobald es die
Schwellenspannung fiir (AU > 0) erreicht hat, wieder auf den unteren Zweig zuriick. Es
gibt offenbar eine optimale Wahl fiir 5, falls eine maximale Hysteresebreite © erwiinscht
ist. Diesen optimalen Wert (.p¢ kann man der Abbildung b.) entnehmen. Zusétzlich ist
ein weiteres Detail gut zu erkennen (Abb. a.)). Die einzelnen Hysteresekurven werden
nédmlich umso weiter zu kleineren Spannungsamplituden hin verschoben, je kleiner die
Emissionsrate (3 ist.

Die Breite der Hysterese sowie deren Verschiebung kénnen mit den bereits diskutiertem
Transportbild gut erkléart werden. Zunéchst ist einleuchtend, dass das System das Raum-
ladungsprofil (AU > 0) umso schneller und effektiver aufbauen kann, je kleiner die Rate
(8 = 2.5 x 10%) ist. Daher reichen schon kleine Spannungsamplituden aus, damit sich das
wannenformige Profil ausbildet. Fiir die Nettogenerationsrate {2 bedeutet dies, dass schon
bei kleinen Amplituden die Generation iiberwiegt. Somit kénnen beide Rekombinationsra-
ten die Konvergenz bei grofien Ladungsdichten @Qp,,, ., nicht verhindern. Wird dann die
Spannung, ausgehend von diesem Zustand, erniedrigt, so wird keine bzw. eine sehr schma-

le Hysterese beobachtet. Diese Situation tritt ein, weil nur im unmittelbaren Bereich der
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Schwellenspannung Uschwelle fiir den Sprung auf den oberen Ast die Feldstérken in Berei-
che vorstoflen, in denen eine massive Stoflionisation einsetzt, damit das Raumladungsprofil
aufrechterhalten werden kann. Die Raumladung und damit die iibertragende Ladung bre-
chen sofort nach dem Unterschreiten der Schwelle komplett zusammen. In diesem Fall wird
Q von der Rekombination dominiert und konvergiert fiir Spannungen U < Uschwelle geg€N
kleine Ladungsdichten.

Kommen wir nun zum Fall einer sehr groen Rate (3 = 15 x 10%). In dieser Situation
erfordert die Bildung des Raumladungsprofils (AU > 0) eine groe Konzentration von
freien Lochern, da anderenfalls die Locheremission die Nettogeneration stets dominiert.
Eine grofie Konzentration von freien Lochern kann nur bei ausreichend grofier duflerer
Spannung erreicht werden. Dies begriindet die Verschiebung der Kennlinie zu héheren
Spannungen. Obwohl nun sehr viele Locher zur Verfiigung stehen, kommt es bei der Span-
nungserniedrigung auch nicht zu einer Hysterese, da die Licheremission sehr effektiv ist.
Wird Uschwelle unterschritten, kann das Profil nicht aufrechterhalten werden, da zu viele
freie Locher mit den Grenzflachenzustdnden rekombinieren. Der Wert Bopt ~ 5 x 10% 1 /s
fiir eine maximale Hystereseschleife garantiert ein optimales Verhéltnis zwischen Locher-
einfang (Generation) und Locheremission (Rekombination). Der untere Zweig muss dabei
mit Hilfe der Locheremission moglichst lange bei geringen Ladungsdichten Q. ., stabil
gehalten werden, so dass beim Zuriickfahren der Spannungsampiltude ein gré8tmogliches
Spannungsintervall AUqpe (mit U € AUgpt < Uschwelle) vorliegt, indem ausreichend viele
tliber die Stofiionisation erzeugte Licher zum Einfang bereit stehen. Diese Situation zogert
die vollstindige Rekombination der ortsfesten Raumladung moglichst lange heraus und

sorgt so fiir eine maximale Breite ©.

6.2.2.3 Abhingigkeit der Hysterese von der Frequenz f

Die numerischen Simulationen zeigen, dass die Breite der Hysterese stark von der Frequenz
der angelegten Spannung abhingt (Abb. 6.14). Dabei nimmt die Breite umso mehr ab, je
kleiner die Frequenz ist. Fiir sehr kleine Frequenzen bricht die Hysterese sogar komplett
zusammen.

Die Dynamik der Nettogenerationsrate [MEYER 2003] zeigt, dass fiir kleinere Frequenz-
en der untere Zweig der Hysterese (AU > 0) auch fiir groBere Dichten von piapped und
folglich groferen iibertragenden Ladungen stabil gehalten werden kann. Die grofiere La-
dungsdichte ergibt sich dabei aus der Amplitudenform. Infolge der kleineren Frequenz-
en gibt es nun groflere Zeitintervalle mit hohen Spannungen, so dass durch die starke
Feldabhéingigkeit des Tunnelstroms mehr Elektronen in das Leitungsband injiziert wer-

den. Dadurch steigt die Stofionisationsrate und somit steht eine griéflere Konzentration
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an freien Lochern zum Einfang zur Verfiigung. Daher wichst die Dichte der eingefangenen
Locher perapped, Wobei anzumerken ist, dass es keinen linearen Zusammenhang zwischen
dem Anstieg von pirapped und der Verkleinerung der Frequenz gibt. Dieser Zusammenhang
ist nicht gegeben, da die Feldabschirmung infolge der nun schnelleren Anderung der Grenz-
flichenladungen zu beriicksichtigen ist, was wiederum zu einer Reduzierung der Stofioni-
sationsrate flihrt. Somit kann nur ein geringer Teil des oben angesprochenen Zeitintervalls
hoher Spannung fiir den Raumladungsaufbau genutzt werden. Obwohl die Konzentrati-
on der positiven Raumladung in der ZnS:Mn-Schicht anwéchst, ist kein Sprung in der
tibertragenden Ladung zu beobachten. Dies liegt nun wiederum in der feldunabh#ngigen
Locheremission begriindet. Bei kleineren Frequenzen wechseln sich kurze Zeitintervalle mit
Tunnelinjektion mit léngeren Zeitintervallen ab, in denen nur die Locheremission wirkt.
Sie begrenzt den Anstieg die positiven Raumladung, so dass der untere Zweig stabil bleibt.
Zusammenfassend kann gesagt werden, dass sowohl die Raumladungsgenerationsrate (7")
als auch die Raumladungrekombinationsrate (G2, R) ansteigen, wobei letztere stérker
anwéchst. Fiir AU < 0 und kleine Frequenzen der Spannung f#llt die Breite der Hysterese
aufgrund des oben diskutierten gednderten Verhéltnisses zwischen Raumladungsgenerati-

on und Raumladungsrekombination immer geringer aus.
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Abbildung 6.14: Frequenzabhéngigkeit der Hysterese in einer Q;/,U-Kennlinie.



Kapitel 7

Numerische Ergebnisse fiir zwei

Raumdimensionen

Die bisherigen eindimensionalen Rechnungen reichen natiirlich nicht aus, um Struktur-
bildungsphénomene zu untersuchen. Um dies zu ermoglichen, erweitern wir unsere nu-
merische Simulation um eine laterale Raumrichtung (y-Achse). Die verbleibende dritte
Raumdimension (x-Achse) soll weiterhin als homogen angenommen werden. Bevor die
Simulationsergebnisse diskutiert werden, muss zunéchst gekléirt werden, an welcher Va-
riable die eventuell auftretende Strukturbildung besonders gut beobachtet werden kann.
In Kapitel 3.4 wurden verschiedene experimentell beobachtete Muster beschrieben. Dabei
handelt es sich im Allgemeinen um rédumlich lokalisierte Hochstrombereiche, da die Lumi-
neszenzausbeute eng mit dem durch die ZnS:Mn-Schicht flieenden Strom verkniipft ist
(Kap. 3.2). Um zu iiberpriifen ob das hier abgeleitete Transportmodell auch eine sponta-
ne Musterbildung zeigt, muss in den Simulationen nach rdumlichen Inhomogenitédten im
Strom gesucht werden. In den folgenen Untersuchungen wird oft nicht direkt die Strom-
dynamik betrachtet, sondern stattdessen betrachten wir die Ladungsdynamik der Grenz-
flachen, da sich ein hoher lokalisierter Strom auch durch eine entsprechende lokalisierte La-
dung auf der Grenzflache zu erkennen gibt. Die zweidimensionalen Simulationsergebnisse
mit rdumlich homogenen Anfangsbedingungen zeigten jedoch keine raumlich lokalisierten
Hochstrombereiche. Die Lésung des Transportmodells blieb lateral komplett homogen.
Vielmehr zeigte sich eine exakte Ubereinstimmung mit den jeweiligen eindimensionalen
Simulationsergebnissen. Die zweidimensionale Rechnung liefert also in der Notation von
Abbildung 5.6 N,-mal das entsprechende 1D Ergebnis. Dies gilt insbesondere auch fiir
eine bistabile Q; ,U-Kennlinie. Beim numerischen ,, Durchfahren® der Hysteresekurve lie-

ferte die 2D Simulation immer wieder das korrespondierende 1D Ergebnis. Selbst in der
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Nihe der unstetigen Spriinge in der Q;/,UKennlinie, wo im Experiment die Musterbil-
dung auftritt, bleibt das 2D System komplett rdumlich homogen. Dieses Ergebnis lédsst
nur eine Interpretation zu. Offensichtlich werden eventuelle rdaumliche Inhomogenitéten,
wie z.B. Ungenauigkeiten in den iterativen Losungen der linearen Gleichungssysteme oder
Rundungsfehler, vom System sofort gedampft und somit bleibt der rdumlich homogene
Zustand stabil.

In einem néchsten Schritt wurden die bisher homogenen Anfangsbedingungen gezielt
gedndert. Motiviert durch eine komplett dhnliche Losung wie im 1D Fall und durch die
Bistabilitéit in den jeweiligen Kennlinien, haben wir ein kiinstliches Startfilament als in-
homogene Anfangsbedingung gewéhlt. Die einzelnen Werte fiir die Grenzflichenladungen,
die Dichten sowie die Spannung richteten sich dabei streng an die jeweilige bistabile Kenn-
linie. Fiir die praktische Durchfiithrung unterteilen wir das Bauelement in y-Richtung in
drei Bereiche. Im mittleren Bereich wird die 1D Lésung vom oberen Zweig und in den
restlichen Bereichen die Losung des unteren Zweigs als Anfangsbedingung gesetzt. Selbst-
verstédndlich gehoren beide eingesetzten Losungen zur selben Spannungsamplitude, die
sich in unmittelbarer Néhe der Schwellenspannung fiir den Sprung vom unteren auf den
oberen Zweig befindet. Diese Art der inhomogenen Anfangsbedingung soll im Folgenden
als bistabile Anfangsbedingung bezeichnet werden. Das Ziel dieser besonderen Wahl der
Anfangsbedingung ist die genaue Untersuchung der zeitlichen und rdumlichen Entwick-
lung dieser speziellen Anfangsinhomogenitit. Dabei stellte sich heraus, dass bei geeigneter
Wahl der Simulationsparameter raumlich lokalisierte Stromfilamente stabilisiert werden

konnen.

Um aber trotzdem rdumliche Inhomogenitéiten aus einem homogenen Anfangszustand
beobachten zu kénnen, muss der rdumlich homogene Zustand stérker gestort werden, da-
mit er instabil wird. Diese Stérung wird oft bei dhnlichen Fragestellungen mit Hilfe eines
Rauschterms herbeigefiihrt. Dabei wird folgendes Ziel verfolgt. Der kiinstliche Rauschterm
mit sehr kleiner Amplitude soll dafiir sorgen, dass das hier betrachtete System in der Néhe
der Schwellenspannung lokal instabil wird und sich so auch in diesem Fall Stromfilamente
ausbilden kénnen. Die physikalische Motivation des Rauschterms ist relativ einfach. In den
bisherigen Simulationen ging man immer infolge der homogenen Anfangsbedingungen von
einem , perfekten“ Bauelement aus. Diese Situation liegt natiirlich bei einem realen Expe-
riment nicht vor. Schon beim Herstellungsprozess der polykristallinen Schichten kann diese
réumliche Homogenitét nicht vollstdndig gewéhrleistet werden. Dies betrifft neben den ein-
zelnen Schichtdicken im besonderen Mafle die energetische Lage der Grenzflichenzustinde
(Variable ¢y in Gl. (4.60)) an der Halbleiter-Isolator-Grenzschicht, die in der zweidimensio-

nalen Simulation logischerweise ortsabhiingig (y-Richtung) wird. Thre Position unterhalb
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Spannung;: Wechselspannung: f = 100 kHz
Bauteilabmessungen: Isolatoren: 0.3 x 2 um?

ZnS:Mn: 0.5 x 2 pm?
Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeit: || s, = 10 x 10 cm/s

sp = 10 x 10%m/s
Einfangkoeffizient: 7=1x10"% cm?/s
Rekombinationswirkungsquerschnitt: o=1x10"" cm?
Grenzfldchenzustandsdichte: Nnes = 5 x 1013 cm™2eV !
Locherfallendichte: Pl =1 x 108 1/cm?
Locheremissionsrate: B=5x10*1/s
Diektrizitatskonstanten: Isolator: eis = 14

ZnS:Mn: e, = 8
Mobilitétskonstanten: P, = 165 cm?/Vs

fip.., =5 cm?/Vs
Teilchentemperaturen: Ty., =300 K

Tp., =300 K
Pos. d. Grenzfl.-zustédnde (unter LB-Kante): || €9 = 0.9 eV

Tabelle 7.1: Basissatz fiir die Parameter der 2D Simulationen. Anderungen der Parameter
fir die Untersuchung spezieller Effekte werden dann im nachfolgenden Text gesondert

angegeben.

der Leitungsbandkante ist gewissen statistischen Fluktuationen ausgesetzt. Die Lage ist fiir
die Ladungstrigerdynamik sehr wichtig, da sie die Breite der Tunnelbarriere und somit die
Anzahl der in das Leitungsband injizierten Elektronen bestimmt. Um diesen Effekt auch
in der numerischen Simulation zu erhalten, wird zu der Variablen €p(y) ein Rauschterm
zugefiigt. Dabei kommen zwei unterschiedliche Methoden zum Einsatz. Die erste Methode
besteht darin, der Energie €p(y) ein statisches gaufiverteiltes Rauschen mit sehr kleiner
Amplitude hinzuzufiigen. Den Grenzflichen wird also zu Beginn der Simulation dauerhaft
eine verrauschte Verteilung fiir €y (y) fest zugewiesen. In der zweiten Methode wird dagegen
zusitzlich in jedem Zeitschritt der Simulation der Rauschterm fiir eg(y) neu bestimmt. Es
stellt sich heraus, dass beide Methoden lokalisierte Stromfilamente liefern, die sehr &hnlich
zu denen sind, die man mit Hilfe der bistabilen Anfangsbedingung stabilisieren kann.

In diesem Kapitel sollen nun die zuvor erwihnten Stromfilamente vorgestellt werden.
Insbesondere wird der Frage nachgegangen, welche Prozesse fiir die Stabilisierung ver-

antwortlich sind. Zusétzlich werden Simulationsergebnisse gezeigt, bei denen die laterale
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Bauteillinge stark vergroflert ist. Dabei ziinden mehrere Stromfilamente und man kann
so die Wechselwirkung zwischen den einzelnen Filamenten studieren. Folgende Parameter
werden fiir die Simulationen verwendet (Tab. 7). Sie sind bis auf die Groflenangaben des
Bauteils identisch zu denen, die in der Tabelle 6.2 gezeigt werden. Dabei wird vereinbart,
dass die Mobilitatskonstanten der Ladungstriger sowie die Ladungstriagertemperaturen in

beiden Raumrichtungen gleich sind.

7.1 Filamentstabilisation

7.1.1 Filament durch bistabile Anfangsbedingung

Zuerst soll die rdumliche und zeitliche Entwicklung einer inhomogenen Anfangsbedingung
untersucht werden. Dazu wird, wie im Kapitel 7 beschrieben, eine bistabile Anfangsbe-
dingung vorgegeben. Die Simulationsspannung richtet sich dabei an die Q1 /,U-Kennlinie
(Abb. 7.1b), die mit der Kennlinie (Abb. 6.7) prinzipiell identisch ist. Das interessanteste
Ergebnis der Simulation ist in der Abbildung 7.1a.) dargestellt. Sie zeigt den réumlichen
Verlauf der beiden Grenzflichenladungen zum Ende einer Periode im periodisch stati-
onéren Zustand. Zum besseren Vergleich ist zusétzlich die Anfangsbedingung aufgetragen
worden. Die anféngliche Inhomogenitéit wird offenbar nicht komplett abgebaut, sondern es
bildet sich an der momentanen Anode eine zapfenfoérmige Struktur heraus. Die Strukturie-
rung der Ladungsdichte auf der momentanen Kathode féllt dagegen auf den ersten Blick
deutlich geringer aus. Dem ist aber nicht so. Die Form ist, wie wir spéter sehen werden,
vielmehr das Resultat des lokalisierten inhomogen Tunnelstroms aus dieser Grenzfléche,
der im Filamentzentrum deutlich gréfer ist als in den iibrigen Raumbereichen. Interessant
ist die Form des Filaments auf den Grenzflichen. Auf der momentanen Anode liegt die
Spitze des Zapfens, also das Filamentzentrum y = 1 pum, deutlich tiefer als die dazu-
gehorige Anfangsbedingung. Zusétzlich treten zwei Maxima auf den abfallenden Flanken
(Positionen y = 0.75 pm und y = 1.25 pum) des Filaments auf, die deutlich oberhalb der
Anfangsbedingung liegen. Diese Maxima klingen dann langsam ab und erreichen dann bei
y =0 pm bzw. y = 2 pum asymptotisch wieder die Werte fiir die Anfangsbedingung. Eine
andere Situation ergibt sich fiir die momentane Kathode. Die Form der Inhomogenitét
unterscheidet sich deutlich von der vorhin besprochenen Gestalt. Bei y = 1 um zeigt die
Ladungsverteilung ein Maximum, das von zwei Nebenmaxima, deren Positionen mit dem
Maxima der Ladungsverteilung an der momentanen Anode zusammenfallen, umgeben ist.
Insgesamt ist das Maximum an der Kathode sehr viel schwicher ausgeprigt als das korre-
spondierende Minimum an der Anode. Der gesamte strukturierte Bereich liegt mit seinen

Ladungsdichten eher auf dem Niveau der asymptotischen Ausldufer und damit deutlich



88  KAPITEL 7. NUMERISCHE ERGEBNISSE FUR ZWEI RAUMDIMENSIONEN

unter den Ladungsdichten fiir die Anfangsbedingung.

Bevor der Verlauf der Grenzfliichenladungen noch detaillierter diskutiert wird, betrach-
ten wir zunéchst die Entwicklung von p an den Zeitpunkten n/f (n Anzahl der simulierten
Perioden) und die zeitlich gemittelte Dichte pirapped im periodisch stationdren Zustand
(Abb. 7.2). Die inhomogene Anfangsbedingung veréndert sich zu Beginn der Simulati-
on sehr stark. Nach etwa 4 ms hat das System seinen stationéren Zustand erreicht. Die
Strukturierung an beiden Grenzflachen ist dann abgeschlossen und éndert sich, bezogen auf
einen festen Zeitpunkt innerhalb einer Periode, dann im weiteren Verlauf der Simulation
nicht mehr. Besonders gut kann man die wellenférmige Struktur und die asymptotischen
Ausléufer in der Abbildung fiir die momentane Kathode (Abb. a.)) erkennen, da die La-
dungsdichten nicht so stark variieren wie an der Anode und so die Konturen besser zu
erkennen sind. Die vorhandenen asymptotischen Ausldufer auf der Anode sind aus diesem
Grund weniger gut zu beobachten. Der eigentliche Grund fiir die Ausbildung eines Stromfi-
laments liegt natiirlich in dem Vorhandensein einer ortsfesten positiven Raumladung (Abb.
7.2b.)). Wie schon oft erldutert, hat sie eine feldverstirkende Wirkung und kann somit eine
hohere Tunnelinjektion und eventuell eine starke Stofionisation auslésen. Im stationdren

Zustand ist das auch hier so. So sind die scharfen Kanten im Anfangsprofil der positiven

0.2 v ' ' 0.6

-1
-
-
.
-

04 -~

03 F

Q12 [uC/cmz]

02}

0.1 ‘://J
Start

" " 0 " " "
0 0.5 1 15 2 150 1505 151 1515 152

a) y [um] b.) UVl

Abbildung 7.1: a.) Strukturierte Grenzflichenladungsdichten infolge eines Stromfilaments
in der ZnS:Mn-Schicht. Die beiden oberen Kurven geben dabei die Ladungsdichte auf der
momentanen Kathode wieder. Die entsprechenden Dichten auf der momentanen Anode
ergeben sich aus dem Verlauf der unteren beiden Kurven. Dargestellt ist ein Vergleich zwi-
schen der inhomogenen Anfangsbedingung und der Lésung im periodisch stationéren Zu-
stand. b.) Korrespondierende Q; /oU-Kennlinie mit eingezeichneter Simulationsspannung

kurz vor der Schwelle (U = 151.14 V).
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Raumladung gegliattet und es bildet sich wie im 1D Fall ein wannenformiges Profil aus,
dessen Scheitel entlang der z-Richtung bei y = 0, also im Filamentzentrum, verlduft. Dabei
ist die von der Anfangsbedingung vorgegebene Raumladungsbreite deutlich reduziert.
Um sich endgiiltig davon zu iiberzeugen, dass auch wirklich ein r&umlich lokalisierter
Hochstrombereich fiir die Ladungsfilamente auf den Grenzflichen verantwortlich ist be-
trachten wir die Abbildung 7.3. Dort wird die rdumliche und zeitliche Dynamik des Fermi-
Niveaus und des Tunnelstroms im periodisch stationdren Zustand dargestellt. Dass hier
nicht direkt pp, 5, 4n,, sondern des Fermi-Niveau F' = €+ p”’;% gezeigt wird, hat einen
besonderen Grund, der spédter im Zusammenhang mit dem Rauschterm klarer wird. Die
Diskussion beginnt mit dem Bild 7.3a.), das die Situation unmittelbar nach dem Beginn
einer neuen Halbwelle der angelegten Spannung darstellt. Zu sehen sind die beiden Fermi-
Niveaus der Grenzflichenzustidnde, die sich durch den bisherigen Transport strukturiert

haben. Die beiden Kurven haben ihr Maximum bzw. Minimum im Filamentzentrum, weil



90 KAPITEL 7. NUMERISCHE ERGEBNISSE FUR ZWEI RAUMDIMENSIONEN

t=1.60 ps t=1.80 pus t=3.00 ps

____________________

. d. i.
¢ ) t=1.40 ps ) t=2.00 ps ! ) t=2.60 ps

b.) e.) h.)
t=0.20 ps t=2.20 ps t=2.40pus
0.5 - 1
h
04 --mmm 0.95
& Foemeeese .
e 03 <
S T 09 &
< ozf” n
0.1 0.85
0 0.8
0O 05 1 15 2
a.) y [um] f) g-)

Abbildung 7.3: Rdumliche und zeitliche Dynamik der Tunnelinjektion und des Fermi-
Niveaus F' = ¢p + p”l;;;% (vgl. G1.(4.60)) wahrend einer halben Periode im stationéren
Zustand. Die Positionen n; und n;+n,, (vgl. Abb. 5.3) werden hier mit (1)inks bzw.(r)echts
abgekiirzt. Dabei ist zu beachten, dass der energetische Abstand von der Leitungsband-

kante zum Fermi-Niveau positiv gezdhlt wird.

dort der grofite Strom flieft. Fiir den kommenden Spannungspuls iibernimmt die rechte
Grenzflache die Rolle der momentanen Kathode, was zum einen an dem hier nicht explizit
gezeigten Feldverlauf und zum anderen an dem hoher zur Leitungsbandkante liegenden
Fermi-Niveau der Elektronenzustédnde zu erkennen ist. Diese Verteilung ist im Wesentli-
chen das Resultat der Oberflichenrekombination innerhalb der vorherigen Halbwelle. Die
linke Grenzflache ist folglich die momentane Anode, deren Verteilung nur schwach in-

homogen ist. Die Spannungsamplitude steigt stetig an bis das Feld an der Kathode in
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Bereiche vorstofit, in denen Elektronen aus den lokalisierten Zustinden heraustunneln
konnen. Sobald ein Strom in Richtung der Anode zu flielen beginnt, d&ndern sich infol-
ge des Ladungstransports die Fermi-Niveaus. Wahrend das Niveau an der Anode durch
Oberflichenrekombination ansteigt (AF < 0), fillt (AF > 0) das Niveau an der Kathode
aufgrund der Entleerung der Grenzflichenzustinde ab. Durch die Feldverstéirkung der po-
sitiven Raumladung ist die Anderung des Fermi-Niveaus zuerst im Bereich des Scheitels
bei y = 1 pm moglich (Abb. 7.3b.)). Mit laufender Simulationszeit dehnt sich dieser Be-
reich lateral aus, wobei zusétzlich die Stérke des Tunnelstroms insgesamt zunimmt (Abbn.
7.3c.)-d.)). Zur Zeit t = 1.80 us hat jiunnel im Bereich von y = 1 pm sein Maximum er-
reicht (Abb. 7.3d.)). Der Tunnelstrom wird fiir ¢ > 1.80 ps nur im Scheitelbereich des
Raumladungsprofils reduziert, da dort die Abschirmung iiber die Grenzflichenladungen
keine stérkere Tunnelinjektion mehr zuldsst. Parallel dazu nimmt jiunner im restlichen
Raumbereich zu, da dort die eben genannte Abschirmung noch nicht effektiv genug wirkt
(Abbn. 7.3¢.)-g.)). Diese Zunahme erfolgt interessanterweise aber nicht réumlich homogen.
So zeichnen sich deutlich zwei Nebenminima an den Positionen y = 0.75 ym und y = 1.25
pm ab, die nicht unmittelbar mit der raumlichen Begrenzung der positiven Raumladung
zusammenfallen (vgl. Abb. 7.2c)). Diese Stromminima sind auf die geringe Anzahl von
verfiigharen Elektronen an den oben genannten Positionen auf der momentanen Katho-
de zuriickzufiihren. So wird an diesen beiden Orten die geringste Ladungsmenge in das
Leitungsband injiziert. Fiir ¢ > 2.20 us wirkt auch hier die Grenzflachenabschirmung und
der Tunnelstrom nimmt dann ziigig ab (Abbn. 7.3h.)-i.)), wobei sich ein sehr schmales
Plateau um das Filamentzentrum bildet. Die Nebenminima an der momentanen Kathode
resultieren aus diesem Tunnelstromplateau, das sich in den Bildern 7.3g.)-i.) im Bereich
des Filamentzentrum deutlich macht. Dadurch flieft zum Ende der Stromflussphase in
einem sehr schmalen Bereich um das Zentrum ein fast rdumlich homogener Tunnelstrom,

wiahrend dieser aulerhalb dieser Zone stark abfillt.

Insgesamt haben wir mit Hilfe der obigen Diskussion der Tunnelstrom- und Ober-
flichenrekombinationsdynamik eine Erklarung fiir die Form der Strukturierung der Grenz-
flichenladungen im stationdren Zustand gefunden. Als néchstes muss die Stabilitéit des
Stromfilaments untersucht werden. Dabei ist der Frage nachzugehen, warum sich diese
speziellen Ladungsstrukturen auf den beiden Grenzfldchen ausbilden. Die Vermutung liegt
nahe, dass die Tunnelstromminima wesentlich zur Stabilisierung des gesamten Filamentes
beitragen. Dadurch wird in der unmittelbaren N#he des Filamentes ein hoher Strom un-
terdriickt. Somit wird die Stoffionisation und damit der Aufbau der positiven Raumladung

entscheidend verhindert.

Abschlielend sind noch einige weitere wichtige Bemerkungen zu machen. Selbst-
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versténdlich wurden Simulationen mit unterschiedlichen Inhomogenitétsbreiten I, , . be-
zogen auf die Losung des oberen Zweigs, durchgefiihrt. Die Breiten der Losung des oberen
Zweiges lagen dabei im Intervall 0.1 < I, =< 1.9 um, so dass in den beiden Extrem-

situationen (I = 0.1,1.9 pm) nur sehr wenige Rasterpunkte mit Werten der Losung

Yinhom
des unteren Zweigs besetzt waren. Die Simulationen konvergierten stets gegen den gleichen
hier diskutierten stationdren Zustand. Dabei nimmt die Anzahl der dazu nétigen Simulati-

onsperioden umso mehr zu, je grofler [ gewihlt wird. Die entsprechenden Abbildungen

Yinhom
fiir die Transportgrofien sind alle vollkommen identisch mit dem hier vorliegenden Ergeb-
nis. Auflerdem wurde die Amplitude der angelegten Spannung geéndert. Dadurch dndert
sich, wie oben geschildert, die inhomogene Anfangsbedingung. Dabei zeigte das Stromfila-
ment ein sehr starkes Schwellenverhalten. Das Filament kann sich nur ausbilden, falls die
gewihlte Spannung der Schwellenspannung relativ nahe kommt (Punkt in Abb. 7.1b.)),
bei der die Kennlinie vom unteren auf den oberen Zweig der Hysterese springt. Die Form
des Filamentes ist immer gleich, wobei die absoluten Werte der Ladungsdichten auf den
beiden Grenzflichen infolge der reduzierten pro Halbperiode iibertragenen Ladung umso

kleiner werden, je kleiner die Spannungsamplitude gewahlt wird.

7.1.2 Stabilisierungsmechanismus

Fiir eine detaillierte Analyse der Filamentstabilisierung sollen nun zusétzlich neben den
Grenzflichenladungen bzw. Ferminiveaus (Abb. 7.3) die elektrischen Feldkomponenten
(Abb. 7.4) an beiden Grenzflichen sowie die Elektronendichte und die y-Komponente des
Elektronenstroms (Abb. 7.5) an der momentanen Anode betrachtet werden. Dabei sei
darauf hingewiesen, dass in allen drei Bildsequenzen (Abbn. 7.3, 7.4 u. 7.5) immer die
gleichen Zeitpunkte innerhalb einer halben Spannungsperiode im periodisch stationéren
Zustand dargestellt werden.

Zuerst diskutieren wir die beiden Komponenten des elektrischen Feldes an den beiden
Grenzflichen. Unmittelbar nach Beginn der Halbwelle sind die longitudinalen Feldkompo-
nenten an der Kathode und der Anode sehr klein. Deshalb flieit noch kein Tunnelstrom
(Abbn. 7.4a.) u. 7.3a.)). Dabei ist der feldverstidrkende Einfluss der ortsfesten positiven
Raumladung am inhomogenen Feldverlauf deutlich zu erkennen. W#hrend die longitudina-
le Feldkomponente an der Kathode verstarkt wird, wird die longitudinale Feldkomponente
an der gegeniiberliegenden Anode abgeschirmt. Die positive Raumladung und beide Grenz-
flichenladungen beeinflussen aber ebenfalls die lateralen Feldkomponenten. So sind an der
momentanen Kathode unmittelbar vor dem Beginn einer nennenswerten Tunnelemissi-
on die lateralen Feldkomponenten zum Filamentzentrum gerichtet. Dafiir ist die grofle

negative Grenzflachenladungsdichte verantwortlich, die sich dort infolge der vorherigen
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Abbildung 7.4: Rdumliche und zeitliche Darstellung der elektrischen Feldkomponenten an
der (K)athode und (A)node. Zuordnung der Farben: E 4 ,: blau, E4,: rot, Eg ,: violett,

Ek - . Die Zeitpunkte der Auswertung sind identisch zu denen in Abbildung 7.3.

Halbwelle akkumuliert hat. An der momentanen Anode ist genau die gegenteilige Situati-
on anzutreffen. Dort dominieren die positiven Raumladungsdichten (Grenzflachenladung
und Raumladung) und sorgen dafiir, dass die entsprechenden Feldkomponenten nach au-
Ben, also vom Filamentzentrum weg, zeigen. Mit zunehmender Simulationszeit nehmen
die longitudinalen Feldkomponenten infolge des Spannungsanstiegs zu und es beginnt ein
Strom im Bereich des Scheitels des Raumladungsprofils in Richtung der Anode zu flielen
(Abbn. 7.4b.)-c.) u. 7.3b.)-c.)). Infolge des Stromes dndern sich natiirlich auch die latera-
len Felder, da sich die Grenzflichenladungen neu anordnen. Durch den Elektroneneinfang

an der Anode wird die dort vorhandene positive Ladung langsam abgebaut, so dass die
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y-Feldkomponenten an der Anode langsam abnehmen. Dies gilt natiirlich auch fiir die
Kathode, da durch den Tunnelstrom die negative Ladung auf der Grenzflache abgebaut
wird (Abb. 7.3c.)). Zur Zeit der maximalen Tunnelinjektion (¢ = 1.80 us) hat sich die
Orientierung der lateralen Feldkomponenten an der Anode gedndert. Durch den Elektro-
neneinfang an der Grenzfliche wird die dortige positive Ladung iiberkompensiert, so dass
die sich aufbauende negative Ladung eine Richtungsumkehrung der lateralen Feldkompo-
nenten bewirkt. Die Stérke der y-Komponenten nimmt dann mit zunehmender Zeit stetig
zu (Abb. 7.4e.)-1.)). An der Kathode &ndern sich die y-Komponenten aufgrund der grofien
negativen Ladungsdichte noch nicht so friih. Die Feldumkehrung ist dort erst zum Ende
der Stromflussphase zu beobachten (Abbn.7.4 u. 7.3 Bilder g.) u. h.)). Nach Abschluss der
Halbwelle haben sich also die Feldverhéltnisse gerade umgekehrt. Fiir die transversalen
Felder im mittleren Bereich des Bauelements ergibt sich wihrend der Halbwelle folgende
Situation. Aufgrund der deutlich ausgeprégten positiven Raumladung zeigen die transver-

salen Feldkomponenten dort stets in die Richtung des Bauteilrands.

Die Orientierung der y-Feldkomponenten hat natiirlich grofie Auswirkungen auf den
Ladungstréigertransport und somit auf die Form und Stabilitdt der Stromfilamente im
stationédren Zustand. Mit ihrer Hilfe kénnen die Ladungstréger in die Richtung des Fila-
mentzentrums entweder fokussiert oder defokussiert werden, was wesentlich zur Stabilisie-
rung des Filamentes beitrigt.

Dabei wird im Folgenden zuerst die Elektronendynamik an der momentanen Anode be-
trachtet (Abb. 7.5), da sich dort aufgrund des starken elektrischen Feldes die meisten
Elektronen ansammeln. Sobald Elektronen im Bereich der starken positiven Raumladung
in die Zinksulfidschicht injiziert werden, werden sie zunéchst aufgrund der Feldverteilung
an der momentanen Kathode in diesem Ortsbereich defokussiert. Wenn die zuvor emit-
tierten Elektronen dann den mittleren Bereich der ZnS:Mn-Schicht erreichen, setzt eine
Elektronenfokussierung in die Richtung des Ladungsscheitels der positiven Raumladung
ein. Diese Fokussierung setzt sich unmittelbar nach Beginn der Halbwelle auch direkt
an der momentanen Anode fort (Abbn. 7.5b.)-c.) u. 7.4b.)-c.)). In diesem Zeitintervall
iiberwiegt die Drift die Diffusion. Diese Fokussierung ist dort nicht so gross, weil sich die
lateralen Feldkomponenten aufgrund der geringen positiven Grenzfldchenladung auf der
momentanen Anode schnell umkehren und weil zusétzlich die Elektronendichten im Be-
reich der Anode aufgrund des noch kleinen Tunnelstroms gering sind. Um aber trotzdem
die Fokussierung zu zeigen, wurde die y-Komponente des Stromes in den Bildern b.) und
c.) der Abbildung 7.5 mit einem Faktor multipliziert. Wie oben erwihnt, setzt der Tunnel-
strom immer zuerst im Bereich hoher piappea-Konzentration ein. In den restlichen dufleren

Bereichen des Bauteils setzt die Elektroneninjektion erst spéter ein. Die dort emittierten
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Abbildung 7.5: Réumliche und zeitliche Darstellung der Elektronendichte und der y-
Komponente der Elektronenstroms an der momentanen Anode. Die Zeitpunkte der Aus-

wertung sind identisch zu denen in der Abbildung 7.3.

Elektronen erfahren zunéchst in der Ndhe der momentanen Kathode eine Ablenkung in y-
Richtung zum Bauteilrand, wobei die Stérke der Ablenkung mit zunehmender Entfernung
vom Filamentzentrum abnimmt. Auf dem weiteren Weg zur momentanen Anode werden sie
wieder vom zentralen Raumladungsprofil fokussiert. Die dabei resultierenden transversalen
Elektronenstromkomponenten sind im Vergleich zu den fokussierenden Elektronenstrom-
komponenten im direkten Bereich des stark ausgepréigten Raumladungsprofils deutlich
kleiner. Sobald sich die y-Feldkomponenten an der momentanen Anode im Filamentzen-
trum umgekehrt haben, werden die dort ankommenden Elektronen vom Filamentzentrum

weg getrieben, wihrend auch weiterhin aus den Randbereichen des Bauelements Elektro-
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nen ins Zentrum fokussiert werden (Abbn. 7.5d.)-i.). Dabei ist insgesamt zu erkennen, dass
die defokussierenen transversalen Elektronenstromkomponenten im Bereich des Filaments
nur in der unmittelbaren Néhe des Scheitels der positiven Raumladung deutlich von Null
verschieden sind. Zum Rand der positiven Raumladung fallen sie sehr stark ab. Insgesamt
kann der transversale Elektronenstrom die Minima der Elektronenverteilung nicht aus-
gleichen. Daher behélt die Elektronenverteilung wéhrend der gesamten Stromflussphase
ihre Minima, die rdumlich mit den Tunnelstromminima (Abb. 7.3) zusammenfallen. Die
Elektronen kénnen in diesen Bereich nicht gelangen und somit kann das Ladungsdefizit
auf der momentanen Anode infolge des schwiicheren longitudinalen Stroms nicht ausge-
glichen werden. Dadurch bleibt dort die iiber die Oberflichenrekombination kontrollierte
negative Grenzflichenladungsdichte im Vergleich zu allen anderen Regionen deutlich re-
duziert. Wire dies nicht der Fall, so stiinden fiir die nichsten Halbwellen auch in diesem
Bereich mehr Elektronen fiir die Tunnelinjektion bereit. Der resultierende hohere longitu-
dinale Strom koénnte dann mit Hilfe der Stoflionisation und des Lochereinfangs die positive
Raumladungszone transversal verbreitern, die wiederum selbstverstéirkend auf den Strom
wirkt. Damit wiirde sich das Stromfilament und somit die Grenzflichenladungsfilamente
insgesamt lateral ausdehnen. Daher aber bleibt, wie beobachtet, in diesem Simulations-
beispiel die Filamentbreite konstant. Eine Verbreiterung ist also in dieser Situation nicht
moglich, da in einer schmalen Zone (y-Position der Elektronendichteminima) alle Trans-
portvariablen (Dichten, Stréme und Felder) in ihren Maximalwerten deutlich reduziert
sind. Dadurch nehmen die fiir den Aufbau der positiven Raumladung wichtigen Groéfien
(Elektronenstrom, Stofiionisation) geringe Werte an und folglich bleibt die Filamentbreite

konstant.

Fiir die Locherdynamik gilt eine &hnliche Argumentation. Fiir die Untersuchung der
Stabilitit des Filaments miissen wir die Dynamik entlang der ortsfesten positiven Raum-
ladung betrachten. Zuerst konzentrieren wir uns auf den Bereich der momentanen Katho-
de, da hier aufgrund des bereits vorhandenen Dichteprofils pirapped, der zu erwartenden
starken Stoffionisation und der starken longitudinalen Feldkomponente die grofiten freien
Locherdichten zu erwarten sind.

Zu Beginn der Halbwelle ist die Feldstéirke an der momentanen Kathode noch zu schwach
damit Elektronen in die ZnS:Mn-Schicht tunneln kénnen. Dadurch werden zun#chst keine
freien Locher iiber die Stofionisation erzeugt. Freie Locher kénnen daher nur {iber die per-
manente Locheremission erzeugt werden. In diesem Fall driften die freigesetzten Locher
aufgrund der longitudinalen Feldverteilung zur momentanen Kathode, wobei gleichzeitig
die Locher entweder defokussiert (Bereich: momentane Anode, Bauteilmitte) oder fokus-

siert (Bereich: momentane Kathode) werden. Auf dem Weg zur momentanen Kathode
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kann dann wieder ein Teil der freien Locher eingefangen werden, so dass das wannenfoérmige
Profil auch weiterhin erhalten bleibt. Dabei sind die defokussierenden Lécherstrome im Be-
reich der Bauteilmitte zu klein, damit sich die Raumladungszone in diesem Bereich weiter
ausdehnt. Die Locherfokussierung an der momentanen Kathode verhindert ebenfalls eine
transversale Ausdehnung des positiven Raumladungsprofils, da in den dufleren Bereichen
des Profils keine freien Licher kommen. Sobald dann das Feld einen gentiigend grofien Tun-
nelstrom zulésst, setzt eine starke Stoflionisation ein. Auch wihrend dieser Phase bleiben
die lateralen Felder so gerichtet, dass sie die iiber die Stoflionisation und die Licheremission
erzeugten freien Locher zum Filamentzentrum fokussieren. Die Orientierung der transver-
salen Feldkomponenten &ndert sich erst zum Ende der Tunnelinjektionsphase. Zu diesen
Zeitpunkten sorgt wieder nur die Locheremission fiir freie Locher, die dann schwach nach
auflen defokussiert werden. Dabei ist aber der resultierende laterale L6cherstrom im Ver-
gleich zum vorher fokussierenden Locherstrom deutlich geringer, so dass sich die positive
Raumladung und somit das gesamte Stromfilament iiber diesen Prozess nicht ausdehnen
kann.

Betrachten wir nun den mittleren Bereich des Bauelements. In diesem Bereich ist die
Dichte der eingefangenen Locher infolge des wannenformigen Profils eher gering. Auch
hier kénnen freie Locher iiber die Stoflionisation und die Locheremission erzeugt werden,
die mit Hilfe des longitudinalen Feldes zur momentanen Kathode beschleunigt werden.
Die laterale Feldverteilung ist in diesem Bereich {iber die gesamte betrachtete Halbwel-
le so gerichtet, dass eine Defokussierung der Locher stattfindet. Aber auch hier sind die
resultierenden transversalen Locherstrome zu klein, damit sie zu einer Verbreiterung des
Filaments fithren kénnen.

Zum Schluss wird der Bereich der momentanen Anode betrachtet. Aufrund der longitu-
dinalen Feldverteilung ist hier keine Stoflionisation mdoglich. Daher werden hier nur freie
Locher tiber die Locheremission erzeugt, die dann zur momentanen Kathode beschleunigt
werden. Analog zum Fall der momentanen Kathode miissen hier zwei Zeitintervalle dis-
kutiert werden. Das erste Zeitintervall ist der Beginn der Halbperiode. In dieser Situation
sind die transversalen Stromkomponenten der Locher nach auflen gerichtet, was aber zu
keiner Verbreiterung der Raumladungszone fiihrt. Das zweite Zeitintervall beginnt mit dem
Beginn der einsetzenden Tunnelinjektion und endet mit Ende der Halbperiode. Sobald sich
eine gewisse negative Ladung auf der momentanen Anode angesammelt hat, dndert sich
im Bereich der momentanen Anode die Orientierung der transversalen Feldkomponenten,
so dass die freien Locher wieder in die Richtung des Filamentzentrums getrieben werden.
Dadurch wird auch hier eine laterale Ausbreitung des Profils der Dichte der eingefangenen

Locher verhindert.
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Im obigen Abschnitt haben wir die Stabilitdt des Filaments im stationéren Zustand
besprochen. Nun werden die Aussagen des letzten Absatzes des Kapitels 7.1.1 diskutiert.
Dort wurde geschrieben, dass die Ausmafle des Filaments unabh#ngig von der Wahl der
ist. Dass dies auch wirklich der Fall ist, zeigt die Abbildung

7.6. In den beiden Simulationen wurden bewusst zwei sehr unterschiedliche Breiten [

Inhomogenitétsbreite {

Yinhom

Yinhom

verwendet. Die Bildfolge a.) ist dabei schon aus der Abbildung 7.2a.) bekannt und wurde
hier nochmal zum besseren Vergleich geplottet. Die Breite der Inhomogenitét betrégt dort
0.8 pm. Zu Beginn der Simulation schniirt sich der Verlauf der Grenzflichenladungsdichten
und damit das Stromfilament stark ein, bevor es sich dann spéter nicht mehr veréndert.
Dieser Einschniirungsprozess ist die Folge von fokussierenden und defokussierenden la-
teralen Stromen. Wir haben gesehen, dass im Bereich des stark ausgeprigten positiven
Raumladungsprofils die Feldverstirkung an der momentanen Kathode am grofiten ist.
Daher setzt in diesem Raumbereich zuerst die Tunnelinjektion ein. Die injizierten Elek-
tronen werden im Bereich der momentanen Kathode ausgehend vom Filamentzentrum
bei y = 1.0 pm nach auflen defokussiert. Im mittleren Bereich sowie im Bereich der mo-
mentanen Anode werden die Elektronen wieder in die Richtung des Filamentzentrums
fokussiert. Wihrend die Elektronenfokussierung im mittleren Bereich der ZnS:Mn-Schicht
iiber den gesamten Zeitraum einer Halbwelle erhalten bleibt, d&ndert sich infolge der Ober-
flichenrekombination an der momentane Anode die Polaritét des elektrischen Feldes. Dar-

aufhin werden dort die ankommenden Elektronen defokussiert. Dabei gelingt es nicht

0.2 T T T 0.2

0 05 1 15 2 0 05 1 15 2
a.) b.)

Abbildung 7.6: Vergleich der Grenzflichenladungsdynamik fiir zwei unterschiedlich breite
Startfilamente: a.) [ = 0.8 pm, b.) !

1000 Perioden simuliert.

= 0.2 pm. In beiden Rechnungen wurden

Yinhom Yinhom
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vollstandig den Grenzflichenladungsverlauf aus der vorherigen Halbwelle wieder herzu-
stellen. Es werden nédmlich die Elektronen effektiver zum Filamentzentrum fokussiert als
zum Bauteilrand defokussiert. Somit stehen fiir die néchste Halbwelle an den Réndern der
positiven Raumladungszone zu wenig Elektronen in den Grenzflichenzustinden fiir den
Tunnelstrom zur Verfiigung. Folglich ist der resultierende Strom und die damit verbundene
Stofionisation an den Réndern kleiner und somit kann die hohe Konzentration an eingefan-
genen Lochern nicht aufrechterhalten werden. Dadurch schrumpft die Raumladungszone
bzw. das Stromfilament solange, bis ein Zustand erreicht ist, in dem die fokussierenden
und defokussierenden Stromkomponenten die Grenzfléchenladungsprofile zum Ende einer
kompletten Periode vollstéindig wieder reproduzieren kénnen. Dadurch wird schliellich eine
konstante laterale Ausdehnung der Raumladungszone gewéhrleistet, die fiir das Stromfila-
ment existentiell ist. In der Bildfolge b.) ist eine gegenteilige Situation zu beobachten. Die
anfiangliche Inhomogenitétsbreite betragt hier 0.1 ym. In diesem Fall nimmt die Breite des
Filaments kontinuierlich zu, bis der stationdre Zustand erreicht ist. Der Grund fiir dieses
Verhalten ist wiederum in dem Zusammenspiel zwischen fokussierenden und defokussie-
renden lateralen Stromen begriindet. In diesem Fall werden die auf die momentane Anode
auftreffenden Elektronen iiber den Bereich grofier pi;apped-Konzentration hinweg defokus-
siert. Dadurch verbreitert sich der Bereich grofier negativer Ladung auf der momentanen
Anode. Folglich stehen dann im Randbereich des Raumladungsprofils mehr Elektronen
in den Grenzflichenzustéinden zur Verfiigung. Der dort resultierende héhere Tunnelstrom
sorgt dann iiber die gesteigerte Stoflionisation fiir eine grofiere Konzentration von freien
Lochern. Diese Locher werden dann eingefangen und verbreitern somit den Bereich mit
grofler pirapped-Konzentration. Dadurch dehnt sich das Stromfilament lateral weiter aus,
bis auch hier fokussierenden und defokussierenden Prozesse gleich grof3 sind. Zusétzlich ist
gut zu erkennen, dass umso mehr Spannungsperioden fiir den stationdren Zustand notig
sind, je breiter die anfangliche Inhomogenitéit gewédhlt wird. Im Zuge der Filamentstabi-
lisierung entstehen im Verlauf der Grenzflichenladung auf der momentanen Anode zwei
Nebenmaxima, die in diesem Parametersatz aus der Elektronenfokussierung zum Fila-
mentzentrum resultieren. Im n#chsten Abschnitt werden zur weiteren Untersuchung der
Filamentform die lateralen Transportkoeffizienten (Mobilitéts- und Diffusionskonstanten)

gezielt gedndert.

7.1.3 Einfluss von Diffusion und Drift auf die Filamentform

In der bisherigen Diskussion der Stabilitét des Stromfilaments wurde immer nur vom Strom
ganz allgemein gesprochen. Durch das gewéhlte Transportmodell setzen sich die Stréome

aus zwei Komponenten zusammen, ndmlich aus einem Drift- und einem Diffusionsterm. In
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diesem Abschnitt sollen die Auswirkungen der beiden Terme auf die Gestalt des Filaments

untersucht werden. Dazu werden die Diffusions- und Mobilitatskonstanten der einzelnen

Ladungstriger, die iiber die Einstein-Beziehung D = kBTT 1 gekoppelt sind, in transversaler

Richtung gezielt manipuliert. Die Konstanten fiir den longitudinalen Transport bleiben

unverdndert. In der Simulation werden die Temperaturen und die Mobilitéiten fest vor-

gegeben, so dass die Diffusionskonstante iiber die Einstein-Beziehung berechnet werden

muss. Im Fall einer Variation der Diffusionskonstante wird einfach die entsprechende Teil-

chentemperatur 7 verdndert. Fiir die Manipulation der Mobilitét wird die entsprechende

Konstante mit einem Faktor multipliziert. Damit zum besseren Vergleich die Diffusions-

konstante unveréndert bleibt, wird die Temperatur durch diesen Faktor dividiert.
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Abbildung 7.7: Bilder a.) und b.) zei-
gen die Entwicklung der beiden Grenz-
flichenladungen fiir eine Elektronentem-
peratur von T,, = 6000 K. Darge-
stellt wird jeweils die Ladungsverteilung
nach Abschluss einer Periode. Die Ab-
bildung c.) zeigt die Ladungsverteilungen
p1r im stationédren Zustand fiir verschiede-
ne transversale Diffusionskonstanten D, ,,.
Die Werte fiir D, ,, sind iiber die Einstein-

Beziehung linear mit 7}, ,, verkniipft.

Entscheidenen Einfluss auf die Filamentform hat die Elektronendiffusion. Wird sie bei

konstanter Elektronenmobilitét erhoht, so nimmt sowohl die Breite als auch die Intensitét
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des Stromfilaments im stationdren Zustand deutlich zu, was sich wiederum in einer breiten
Verteilung der Grenzflachenladungen bemerkbar macht (Abb. 7.7c.)). Bei genauer Betrach-
tung der Grenzflichenladungen fallen zwei weitere Details auf. Zum einen nimmt die Héhe
der Nebenmaxima an der Kathode und der Anode mit zunehmender Elektronentemperatur
ab und zum anderen wéchst das Maximum in der Verteilung an der momentanen Kathode.
Das zuletzt genannte Detail steht stellvertretend fiir den hoheren Strom (Intensitét) und
die damit gréfere iibertragene Ladung. Im Fall einer Temperatur von T}, , = 3000 K sind
nur noch schwache Nebenmaxima zu erkennen. Auflerdem verflachen sich die Flanken der
Grenzflichenladungen immer mehr. Bei einer noch gréfleren transversalen Diffusionskon-
stante kann sich auf dem Grundgebiet kein lokalisiertes Stromfilament ausbilden. (Abbn.
7.7a.)-b). In der entsprechenden Simulation breitet sich die anfingliche Inhomogenitét
kontinuierlich aus und hinterlésst ein homogenes Grundgebiet, dessen Losung identisch

mit der des oberen Zweigs aus der entsprechenden 1D Simulation ist.

Die Verbreiterung des Stromfilaments kann mit dem im Kapitel 7.1.2 abgeleiteten Me-
chanismus gut interpretiert werden. Aufgrund der erhdhten transversalen Elektronendiffu-
sion werden alle Elektronenverteilungen verstarkt gegléttet. Dies betrifft wieder besonders
die jeweiligen momentanen Anoden, da sich dort die Elektronen wahrend der Stromfluss-
phase ansammeln. Durch den hohen Diffusionsanteil in der transversalen Stromkomponen-
te findet zu Beginn des Strompulses einer jeden Halbwelle fast keine Fokussierung an der
momentanen Anode mehr statt. Die anschlieBende Defokussierung ist dann umso grofer.
Dadurch haben dann die transversalen Stromkomponenten eine gréflere Reichweite, was
schlielich zu stark verbreiterten Filamenten fiihrt. Im stationédren Zustand hat sich dann
der Hochstrombereich entsprechend der Reichweite von j, , angepasst. Mit zunehmender
Diffusionskonstante gestaltet sich die Stabilisierung eines Stromfilamentes immer schwie-
riger, da die laterale Elektronendiffusion immer dominierender wird. Dadurch haben ei-
nerseits die transversalen Elektronenstromkomponenten immer gréflere Reichweiten, was
die Entstehung immer breiterer Filamente begiinstigt, aber anderseits fehlen die steilen
Flanken im Bereich Raumladungsgrenzen, damit der Hochstrombereich eindeutig abge-
grenzt wird. Bei T}, , = 3000 K ist diese Trennung gerade noch ausreichend, so dass sich
ein rdumlich stabiles Filament ausbilden kann. Bei einer weiteren Erhohung ist das Sys-
tem dazu nicht mehr in der Lage. Es bilden sich zwei Stromfronten aus, die das komplette
Grundgebiet transversal durchlaufen. Dieser Prozess endet in einem komplett homogenen
Hochstrombereich. Insgesamt kann sich die positive Raumladung bei breiteren Strom-
filamenten besser entwickeln. Im Gegensatz zur Abbildung 7.2b.) erhélt man nun eine
transversal breitere Verteilung, bei der insgesamt die Konzentration von eingefangenen

Lochern leicht zunimmt. Daher flieffit in diesem Fall auch ein hoherer Strom durch die
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Abbildung 7.8: Rdumliches Profil der Grenzflichenladungen im stationdren Zustand fiir

verschiedene transversale Elektronenmobilitaten.

ZnS:Mn-Schicht.

Die Stédrke der Elektronenmobilitdt kann ebenfalls die Filamentform entscheidend
verandern. Die Simulationen (Abb. 7.8, D,, , = konst.) mit reduzierter transversaler Mobi-
litét zeigen wie die Abbildung 7.7c.) eine Filamentverbreiterung. Sie ist hier umso stérker
ausgeprigt, je niedriger die Mobilitéit gewahlt wird. Auflerdem fillt auf, dass die Neben-
maxima in der Ladungsverteilung auf der Anode bzw. der Kathode immer kleiner werden.
In diesem Fall greift auch hier die oben erwihnte Argumentation. Aufgrund der immer
schwicher werdenden Elektronenfokussierung zur Filamentmitte kann sich das Stromfila-
ment aufgrund dominierender Diffusion in der Ndhe der Anode weiter ausdehnen, so dass
dort die Nebenmaxima in ihrer Hohe deutlich abnehmen. Infolge des Transports nehmen
dann natiirlich die korrespondierenden Nebenmaxima an der gegeniiberliegenden Bau-
teilseite ebenfalls ab. Auch kénnen wieder zwei Stromfronten erzeugt werden, indem die
transversale Elektronenmobilitit weiter gesenkt wird. Die Simulationen zeigen auch hier
ein komplettes Verschwinden der Nebenmaxima in den Ladungsverteilungen an der Anode
und der Kathode mit dem Resultat, dass das Filament transversal auseinander 1&uft.

Wird die Diffusions- und die Mobilitdtskonstante fiir die Locher gedndert, so ergibt
sich ein dhnliches Bild. Da sich die positive Raumladung iiber die ganze ZnS:Mn-Schicht
erstreckt, muss der komplette Bereich in die Diskussion mit einbezogen werden. Wird die
Lochertemperatur 1), , erhoht, so stellt sich analog zum Elektronenfall ein breiteres Strom-
filament ein (Abb. 7.9a.)). Dabei ist die Abhéngigkeit aber nicht so stark wie im Elektro-
nenfall, da die freien Locherdichten in der Regel nicht so hoch wie die Elektronendichten

sind. Die grofiten Locherkonzentrationen sind jeweils im Zeitintervall hoher Tunnelinjek-
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tion im Bereich der momentanen Kathode zu beobachten. Dort schwicht die verstirkte
Locherdiffusion die Fokussierung und ermoglicht so eine breitere Locherverteilung. Dar-
auf reagiert die Verteilung der eingefangenen Locher sofort, so dass sich diese ebenfalls
verbreitert. Natiirlich spielt auch hier die Locheremission eine Rolle. So kénnen im ge-
samten raumlichen Verlauf der Raumladung permanent Locher emittiert werden. Durch
die erhohte Diffusion kann sich diese dann besser transversal ausbreiten, was auch hier
eine Verbreiterung der Raumladungszone zur Folge hat. Beide Prozesse dehnen also die
Raumladung aus. Die ausgedehnte Raumladung koppelt wieder an das Feld und sorgt so
fiir einen breiteren Hochstrombereich, was sich wiederum in lateral breiteren inhomogenen
Ladungsverteilungen an den Grenzflachen niederschlégt.

Bei der Vergroflerung der transversalen Lochermobilitét ist ebenfalls eine Verbreiterung
der Strominhomogenitéit zu beobachten (Abb.7.9b.)). In diesem Fall werden die freien
Locher infolge der gesteigerten Mobilitéit immer effektiver defokussiert. Dadurch kann sich
die positive Raumladungszone besser ausdehnen und es resultiert ein breiteres Stromfila-
ment in der ZnS:Mn-Schicht.
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Abbildung 7.9: Grenzflichenladungsdynamik in stationdren Zustand fiir verschiedene

Lochertemperaturen 7), , (a.)) und Lochermobilitéten g, 4, (b.)).

7.1.4 Einfluss der Oberflichenrekombination auf die Filamentform

Die Gestalt des Stromfilaments wird wesentlich von den Dichteverteilungen der Locher
und der Elektronen am Halbleiter-Isolator-Grenzflichen bestimmt. In dem verwendeten
Transportmodell (Kap. 4.4) berechnen sich die entsprechenen Ladungsdichten auf den

Grenzflachen iiber die Oberflichenrekombination und die Tunnelinjektion. Sobald sich
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freie Ladungstriager in der ZnS:Mn-Schicht befinden, stellen sich die entsprechenden Dich-
teverteilungen geméifl dem elektrischen Feld ein. Aufgrund der sehr hohen longitudinalen
Feldstéirken akkumulieren sich die Elektronen (Ldcher) massiv an der momentanen Ano-
de (Kathode). Die Rekombination mit den Grenzflichenzustinden wird iiber eine Ober-
flichenrekombinationsgeschwindigkeit gesteuert. Ist sie klein, so stauen sich die Ladungs-
trager in der unmittelbare Ndhe der Grenzflichen auf, was mitunter zu relativ schar-
fen Dichteverteilungen fithren kann. Eine gegenteilige Situation tritt ein, wenn die Ober-
flichenrekombinationsgeschwindigkeit vergroflert wird. In diesem Fall werden die entspre-
chenden Dichteverteilungen glatter, weil mehr Ladungstriger eingefangen werden. Die
Simulationen zeigten, dass in beiden Féllen lokalisierte Stromfilamente stabilisiert werden
konnten. Dabei féllt ein direkter Vergleich der Filamente bei unterschiedlichen Rekombi-
nationsgeschwindigkeiten sehr schwer, da natiirlich die jeweiligen Q;/,U-Kennlinien aus
der 1D Simulation nicht identisch sind. Das betrifft sowohl die Breite der Hysterese als
auch die Schwellenspannungen fiir die unstetigen Spriinge. So ist beispielsweise die Hys-
terese fiir groflere Rekombinationsgeschwindigkeiten zu hoheren Spannungen verschoben.
Die entsprechende 2D Simulation zeigte ebenfalls ein Filament, dessen Gestalt dhnlich zu

den bisher gezeigten Inhomogenitéten ist.
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7.1.5 Filamentziindung durch Rauschen
7.1.5.1 Ziindung durch statisches Rauschen

Bisher haben wir nur Stromfilamente untersucht, die sich aus einer bistabilen Anfangsbe-
dingung entwickelt haben. Diese Untersuchungen sind aber von groflem Nutzen, da so der
Stabilisierungsmechanismus gut extrahiert werden konnte. Aber dennoch entspricht dieses
theoretische Experiment natiirlich nicht dem realen Experiment. Im folgenden Abschnitt
soll versucht werden, die experimentelle Situation besser nachzubilden. Dazu wird der ho-
mogene Zustand verrauscht (vgl. Disk. in Kap. 7), damit dieser vielleicht instabil wird.
Die Systemstorung erfolgt hier durch einen gaufiverteilten Rauschterm in der energetischen
Lage ¢y der Grenzflichenzustéinde, welcher aufgrund der experimentellen Gegebenheiten
gut zu motivieren ist. Aus theoretischer Hinsicht ist dieser Ansatz am sinnvollsten, da
diese Modellierung des Rauschterms erstens die Ladungsneutralitit nicht verletzt und
zweitens exponentiell in die Ladungstrigerdynamik eingeht, so dass sehr kleine Stérungen
des Fermi-Niveaus grofie Veréinderungen in der Tunnelinjektion hervorrufen kénnen (Abb.
7.3). Zuerst wird nun der Fall eines statischen Rauschens untersucht. Dazu verrauscht
man zu Beginn der Simulation einmalig die Variable ¢(y). Die verrauschte GroBe €o(y)
geht dann als Anfangsbedingung in die Simulation ein. Alle iibrigen Variablen sind zu
Beginn der Simulation rdumlich homogen. Die homogene Anfangsbedingung wird mit Hil-

fe der entsprechenden 1D Loésung bestimmt, indem man die Losung des unteren Zweigs
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Abbildung 7.10: Zeitliche Dynamik der Grenzflichenladungen an der momentanen Anode
jeweils zum Ende einer Spannungsperiode. Die Spannungsamplitude ist auch hier gemé&f
der Abbildung 7.1b.) gewéhlt.
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der Hysterese (Spannung knapp unterhalb der Schwelle, 151.14 V) als rdumlich homogene
2D Anfangsbedingung wahlt. Auch die Spannungsamplitude bleibt im Vergleich zu den
bisherigen gezeigten 2D Simulationen unverindert (vgl. Abb. 7.1a.)). Das Simulations-
ergebnis fiir die Grenzflichen ist in der Abbildung 7.10 zusammengefasst. Dargestellt ist
dort die Grenzflichenladungsdichte auf der momentanen Anode zum Ende der Stromfluss-
phase. Die Ladungsverteilung auf der entsprechenden Kathode wird hier nicht présentiert,
da sich aufgrund der geringen positiven Ladungen der Rauschterm zu stark bemerkbar
macht. Man erkennt aus der Abbildung, dass bis zu dem Zeitpunkt ¢ = 0.025 s das System
in y-Richtung nahe zu vollkommen homogen bleibt. Einige Simulationsperioden spéter
entwickelt sich schlagartig eine Ladungsinhomogenitét auf der Grenzflache, die sich durch
einen lokal stark anwachsenden Strom entwickelt hat. Im weiteren Verlauf dieser Arbeit
soll dieser Prozess mit Filamentziindung bezeichnet werden. Nach der erfolgten Ziindung

andert sich die Breite des Filaments nicht mehr.

Damit die Bildung des Stromfilaments besser untersucht werden kann, betrachten wir
nun die raumliche Entwicklung von p; , an ausgewéhlten Zeitpunkten der Simulation (Abb.
7.11). In dieser Darstellung bleibt das System fiir ¢ < 25.00 ms rdumlich homogen in y-
Richtung (Abbn. 7.11a.)-b.)). Fiir alle nachfolgenden Zeitpunkte ist dies nicht mehr der
Fall. Ab t > 25.00 ms ist deutlich die Entwicklung der Inhomogenitéit an der Grenzflache
zu erkennen. Mit zunehmender Zeit verstéirkt sich diese, wobei sie mit zunehmender Simu-
lationszeit immer schneller wichst und sich dabei gleichzeitig verjiingt (Abbn. 7.11d.)-g.)).
Es bildet sich auch hier eine zapfenférmige Struktur heraus, die den bisher beobachteten
Strukturen sehr dhnlich ist. Im Zeitintervall 26.50 ms < t < 27.50 ms nimmt die In-
homogenitét am stiarksten zu, so dass dieses Intervall als Ziindungsintervall identifiziert
werden kann. Danach dndert sich die Form des Filaments nicht mehr (Abbn. 7.11g.)-1.)).
Die Form der Ladungsdichte an der Anode zeigt dann wieder einen typischen Verlauf. So
sind auch hier wieder die typischen Nebenmaxima sowie die asymptotischen Ausléufer zu
erkennen. Damit stellt sich neben dem Filament eine inhomogene Ladungsverteilung ein.

Die Ziindung dieses Filaments kann wie folgt verstanden werden.

Aufgrund der rdumlich verrauschten Verteilung fiir die Variable €y(y) stellen sich iiber
den raumlich leicht inhomogenen Elektronenstrom entsprechende Ladungsverteilungen auf
den beiden Grenzflichen ein. Diese wachsen dann mit fortschreitender Simulationszeit
kontinuierlich an, da sich die Verteilung €g(y) nicht &ndert und so immer an den glei-
chen y-Positionen ein erhéhter Strom fliefit. Infolge der grofleren Stoffionisation wichst
dann in diesen Raumbereichen die ortfeste positive Raumladung schneller, so dass sich
dort ein Stromfilament ausbilden kann. In dem hier gezeigten Simulationsbeispiel l&sst

die zufillige Anfangsverteilung fiir ¢y nur einen erhdhten Strom im Bereich von y =~ 1.8
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pm zu. Wie oben kurz geschildert, fliefit in diesem Bereich ein hoherer Elektronenstrom,
der sich zunéchst durch leichte Ladungsinhomogenitit (mehr negative Ladung) auf der
momentanen Anode bemerkbar macht (Abb. 7.11b.)-c.)). Durch die so erhdhte negative
Ladung stehen mehr Elektronen in den Grenzfliichenzustédnden fiir die Tunnelinjektion be-
reit. Daraufhin flieft in diesen Bereichen ein hoherer Elektronenstrom, der dann iiber die
gesteigerte Stoflionisation immer mehr Elektron-Loch-Paare erzeugt. Die Locher werden in

diesen Bereichen eingefangen und leiten somit den Aufbau eines positiven Raumladungs-
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Abbildung 7.11: Rdumliche Grenzflichendynamik fiir verschiedene Zeitpunkte der Simula-

tion. Die Bilder a.) und i.) représentieren den Anfangs- bzw. den Endzustand des Systems.
Man beachte die kurzen Zeitabsténde in der Bildsequenz c.)-h.).
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profils ein. Nun wird wieder der schon oft diskutierte selbstverstirkende Mechanismus
in Gang gesetzt (vgl. Kap. 6). Der weitere Aufbau der positiven Raumladung verstérkt
zunehmend das elektrische Feld, was wiederum die Tunnelinjektion und Stoffionisation
verstirkt. Letztere sorgt fiir mehr freie Locher, die zum Einfang bereit stehen. Somit
wird das positive Raumladungsprofil (Scheitel bei y ~ 1.8 pum) weiter verstirkt. Damit
steigt insgesamt die pro Halbperiode Ladung weiter an und folglich wird die negative
Ladungsinhomogenitéit auf der momentanen Anode immer grofier (Abb. 7.11d.)-f)). Zum
Zeitpunkt ¢ = 26.50 ms (Abb. 7.11f.)) hat der longitudinale Ladungstrigertransport in
der Néhe von y =~ 1.8 um eine positive Raumladung aufgebaut, durch die eine sehr effek-
tive Feldverstarkung moglich ist. Durch die dann lokal massiv auftretende Stoflionisation
und die dadurch bedingte weitere Zunahme der Dichte der eingefangenen Locher wird das
Stromfilament geziindet (Abb. 7.11g.)). Danach ist im Bereich des Filamentzentrum kein
weiterer Anstieg des lokalen Stroms zu erkennen, da das Minimum der Grenzflichenladung
(momentane Anode) unveréndert bleibt (Abb. 7.11g.)-i)). Die weiteren Untersuchungen
zeigen auch hier, dass analog zum Fall der bistabilen Anfangsbedingung die transversalen
Stromkomponenten durch Drift und Diffusion das Filament stabilisieren. Die Stabilisati-
on fiithrt dabei auch hier auf die Nebenmaxima in der Anodenverteilung, die einen hohen
Stromfluss (néchste Halbwelle) in unmittelbarer Nachbarschaft des Filaments verhindern.
Somit kann sich das Filament nicht weiter ausdehnen. Im iibrigen Raumbereich verhin-
dern die sehr langsam abklingenden Ausléufer der Nebenmaxima (Anode) eine eventuelle
zusétzliche Filamentziindung, da dort die negative Ladung auf der Grenzfléche zu klein ist.
Ein Vergleich zwischen den Bildern 7.11a.) und 7.11i.) zeigt, dass im stationdren Zustand
im mittleren Bereich eine geringere negative Ladungsdichte vorliegt, wie unmittelbar zu
Anfang der gesamten Simulation. Somit reichen die gegenwértigen Fluktuationen nicht

aus, um eventuell ein weiteres Filament zu ziinden.

In der Abbildung 7.12 werden die auf zwei unterschiedlichen Wegen (bistabile An-
fangsbedingung, Rauschterm) erzeugten Filamente miteinander verglichen. Man erkennt
eine gute Ubereinstimmung fiir die Verteilung an der Anode. Bei einer geniigend kleinen
Rauschamplitude ist man sogar in der Lage, den typischen Verlauf der Ladung auf der
Kathode wieder zu erkennen. Dieser Vergleich zeigt sehr schon, dass die beobachtete Inho-
mogenitit offenbar eine intrinsische Eigenschaft des Systems ist, da sich immer die gleiche
Filamentform ausbildet. Die Simulationen zeigen nur dann Filamente, wenn die Fluktua-
tionen geniigend grof} sind. Dabei iiberragt dann das resultierende Filament im Fall des
stationdren Rauschens wesentlich die Breite der Anfangsstorung. Damit ist die Filament-
form in dem gewihlten Bauteilparametersatz unabhéngig von der Art der Stérung (vgl.

Abbn. 7.6 und 7.12), wobei natiirlich im Rauschfall geringe Rauschamplituden vorausge-
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Abbildung 7.12: Vergleich der Grenzflichenladungsfilamente aus den Abbildungen 7.1a.)
und 7.11i.) Das rauschinduzierte Filament wurde dabei unter Beriicksichtigung der peri-

odischen Randbedingungen zur Mitte (y-Richtung) hin verschoben.

setzt werden miissen. Ansonsten wiirde ndmlich das System sofort nach Simulationsbeginn
auf den oberen Ast der Hysterese springen. Damit wire das ganze laterale Simulationsge-

biet in einen Hochstrombereich versetzt.

7.1.5.2 Ziindung durch zeitliches Rauschen

Abschlieflend soll eine zweite Rauschmethode angewendet werden, um den homogenen
Zustand zu storen. Im Prinzip wird dabei wie im Abschnitt 7.1.5.1 vorgegangen, nur mit
dem Unterschied, dass jetzt im jeden Zeitschritt der Simulation die Verteilung €, auf beiden
Grenzflachen neu verrauscht wird. Die Simulationsspannung bleibt auch hier unveréndert.

Die Abbildung 7.13 zeigt zwei Simulationsbeispiele. Wihrend das Bild 7.13a.) wieder
ein stationdres Filament zeigt, kann in der Abbildung 7.13b.) die Enstehung von zwei
Stromfilamenten beobachtet werden. Offenbar kann das System auch mehrere Stromfila-
mente stabilisieren, die hier unmittelbar bei identischen Zeitpunkten ziinden. Interessant
ist dabei die transversale Bewegung der beiden Filamente. Es existiert offenbar eine re-
pulsive Kraft, die die Filamente auseinander treibt. Diese Kraft scheint direkt nach der
Zindung am stérksten zu sein, da dort die Kriimmung der beiden ,Bahnkurven“ am
grofiten ist. Zu spéteren Zeiten ist dann die Bahn wesentlich schwécher gekriimmt, was
auf eine stark reduzierte Wechselwirkung schlieffen lsst.

Auch hier lohnt wieder ein Blick auf einzelne Schnitte des Kontourplots 7.13b.). In der
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Abbildung 7.13: Grenzflichenladungsdynamik fiir zwei Simulationen mit zeitlichem Rau-
schen, wobei der Zufallszahlengenerator mit unterschiedlichen Startwerten initialisiert wur-
de. Spannung: 151.14 V.

Abbildung 7.14 sind diese fiir 9 verschiedene Zeitpunkte dargestellt. Bis zum Zeitpunkt
t = 7.50 ms bleibt das System nahezu homogen. Alle Stérungen werden weggeddmpft. Fiir
t = 8.00 ms (Abb. 7.14d.)) ergibt sich dagegen eine andere Situation. Es bildet sich eine
inhomogene Ladungsverteilung auf der momentanen Anode, die im weiteren Verlauf der
Simulation stark ansteigt. Dabei bildet sich ein lokales Maximum aus, welches wiederum
von zwei Minima umrahmt wird. Gleichzeitig wird die Ladungsverteilung auf der momen-
tanen Kathode ebenfalls inhomogen. Bis zu diesem Zeitpunkt mochte man meinen, dass
ein sehr breites Filament entsteht, welches sich dann spéter wieder verengt und dabei seine
typische Form annimmt. Diese Erwartung bestétigt sich hier nicht (Abb. 7.14e.)-i.)). Es
entwickeln sich zwei Filamente, die sich dann im weiteren Verlauf der Simulation vonein-
ander wegbewegen. Dabei verjiingen sich die beiden Filamente und es ergibt sich wieder
die bekannte Filamentform. Die offensichtliche Wechselwirkung zwischen einzelnen Fila-
menten soll jetzt in den nachfolgenden Abschnitten genauer untersucht werden. Bevor dies
in Angriff genommen wird, schlieen wir dieses Unterkapitel mit ein paar Bemerkungen

zu den einzelnen durchgefithrten Simulationen.

Die verrauschten Simulationen zeigten analog zum Fall der bistabilen Anfangsbedin-
gung eine starke Abhéngigkeit von der Grofle der gewihlten Spannungsamplitude. Es
konnten dabei bei kleinen Rauschamplituden nur Filamente in einem schmalen Intervall

unmittelbar vor der Schwellenspannung fiir den unstetigen Sprung vom unteren auf den
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Abbildung 7.14: Rédumliche Grenzflichendynamik fiir verschiedene Zeitpunkte der Simula-
tion. Die Bilder a.) und i.) reprisentieren den Anfangs- bzw. den Endzustand des Systems.

Man beachte die kurzen Zeitabstéinde in der Bildsequenz c.)-g.).

oberen Zweig der Hysterese stabilisiert werden. Ist die Amplitude zu klein gewihlt, so
bleibt das System homogen. Vollkommen analog zum Kapitel 7.1.3 zeigen auch die ver-
rauschten Simulationen eine starke Abhéangigkeit der Filamentform von den transversalen
Diffusions- und Mobilitéitskonstanten. Die hier gewihlten Parameter fithren in der Si-
mulation auf die Ausbildung von stationdren Filamenten (Abb. 7.13). Es wurden auch
Simulationen durchgefiihrt, in denen beispielsweise die transversale Elektronentemperatur

bei konstant gehaltener Elektronenmobilitdt stark vergréflert wurde. In dieser Situation
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lassen sich keine Filamente stabilisieren. Ein rauschinduziertes Stromfilament verbreitert
sich kontinuierlich aufgrund der Elektronendiffusion mit dem Resultat, dass das ganze

Grundgebiet in einen Hochstrombereich versetzt (vgl. Abb. 7.7) wird.

7.2 Wechselwirkung zwischen Filamenten

Um die Wechselwirkung zwischen einzelnen Filamenten systematischer untersuchen zu
konnen, werden zuerst in diesem Abschnitt wieder Simulationen mit bistabiler Anfangsbe-
dingung untersucht. Dabei wird zuerst ein Filament mit Hilfe einer bistabilen Anfangsbe-
dingung erzeugt. Sobald dieses Filament stabil ist, d.h. die pro Halbperiode iibertragende
Ladung ist konstant, wird die Spannungsamplitude leicht erhoht, so dass wir uns nun
in der Q;/oU-Kennlinie (Abb.7.1b.)) oberhalb der Schwelle fiir den unstetigen Sprung
vom unteren auf den oberen Zweig befinden. Diese Vorgehensweise hat gegeniiber den
verrauschten Simulationen einen entscheidenen Vorteil. Durch die Spannungserhdhung
(iiber die Schwelle hinweg) ist auf jeden Fall sichergestellt, dass das System weitere Fila-
mente ziinden kann, falls die rdumlichen Gegebenheiten dies zulassen. Zusétzlich ist die
benétigte Simulationszeit auf dem Rechner wesentlich geringer, da unmittelbar nach der
Amplitudenvergrofierung weitere Stromfilamente aufgebaut werden kénnen. So bauen sich
die beiden Filamente in der Abbildung 7.13b.) erst nach rund 1000 simulierten Perioden
auf. Im Folgenden werden Simulationen mit obiger Vorgehensweise vorgestellt. Dazu wird
zusitzlich die laterale Bauteilbreite variiert (Abb. 7.15). Dies ist erforderlich, da es sich
gezeigt hat, dass die bisher verwendete Bauteilbreite von 2 pum zu klein ist, damit in der

gewahlten Konfiguration ein zweites Filament ziindet.

7.2.1 Langenvariation der lateralen Bauteilbreite
Laterale Bauteilbreite: 2 ym

Zuerst wurde die transversale Bauteilbreite unverdndert gelassen. Nachdem sich das zen-
trale Filament komplett ausgebildet hat, wurde die Spannung um 0.05 V erhcht. Das
Ergebnis dieser Simulation zeigt die Abbildung 7.15a.). Im Vergleich mit dem Startfila-
ment (vgl. Abb. 7.1a.)) ist nur eine sehr geringe Abweichung zu erkennen. Da jetzt ein
wenig mehr Strom durch die ZnS:Mn-Schicht flieft, verbreitert sich das Filament ein wenig.
Beim restlichen Teil der beiden Verteilungen ist eine leichte Zunahme der Ladungsdichten
(Anode negativer, Kathode positiver) zu beobachten. In diesem Simulationsbeispiel kann
offensichtlich kein neues Filament geziindet werden. Der Grund fiir dieses Verhalten ist in
der Form der beiden Ladungsverteilungen an den Grenzflachen zu suchen. Ihre besondere

Form verhindert einen weiteren Ziindprozess, da die Spannungserh6hung zusammen mit
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Abbildung 7.15: Grenzflichenladungsdichten im periodisch stationdren Zustand fiir vier

verschiedene transversale Bauteilbreiten von 2, 3, 4 und 6 um.

dem im zwischenfilamentéren Bereich (periodische Randbedingungen) vorliegenden La-
dungsdichten (Grenzflichenladungen und Raumladung) keine nennenswerte Vergroferung
der Tunnelinjektion bewirken kann. Aus der Simulation kann man schlieflen, dass das

System in dieser Konfigurationen einen Filamentabstand von mehr als 1 pgm bevorzugt.

Dieses Ergebnis gab den Anlass, wie vorhin erwéahnt, die transversale Bauteilbreite
weiter zu erhohen. Dadurch wird automatisch infolge der periodischen Randbedingungen
die Periodizitétslinge des Systems verdndert (Abbn. 7.15b.)-d.)). Die Abbildungen zeigen,
dass zwischen den Startfilamenten weitere ziinden kénnen, wobei alle Filamente im stati-
ondren Zustand nahezu die gleiche Form besitzen. Auflerdem versucht das System einen
Filamentabstand von ca. 1.2-1.5 um einzustellen und zwar unabhéngig davon, wie breit
das Bauteil gewéhlt wurde. Bei genauer Betrachtung ist dies in den Abbildungen 7.15c¢.)

und 7.15d.) nicht immer erfiillt. Ein mogliche Erkldrung kann die mit dem Abstand zwei-
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er Filamente immer schwicher werdende Wechselwirkung sein. Dies spiegelt sich auch
in der pro Halbperiode iibertragenden Ladung wieder. Ihre Anderung ist zum Ende der
Simulation sehr klein, was auf eine sehr langsame rédumliche Entwicklung der positiven
Raumladung hindeutet. Die Ergebnisse zeigen z.B. fiir die Abbildung 7.15c.), dass sich
die beiden dufleren Filamente noch weiter zum Zentrum bewegen. Dies geschieht, wie ge-
sagt, sehr langsam und wiirde insbesondere fiir die Abbildungen 7.15¢.) und 7.15d.) viel
Simulationszeit erfordern, zumal auch in diesen beiden Féllen die meisten Stiitzstellen
fiir die y-Richtung bendtigt werden, um stets die gleiche laterale Ortsdiskretisierung zu

garantieren.

Laterale Bauteilbreite: 4ym

Um die Wechselwirkung der Filamente untereinander besser zu untersuchen, betrachten
wir zunéchst die Abbildung 7.16 fiir den Fall einer Bauteilbreite von 4 pym. Auch hier
zeigt sich das aus der Abbildung 7.13b.) bekannte Bild. Zu Beginn ist die Wechselwirkung
stark ausgeprigt und spéter nimmt sie kontinuierlich ab. Die Vermutung liegt nahe, dass
diese abstoflende Wechselwirkung mit den transversalen Feldkomponenten an den Grenz-

flichen verbunden ist. Dazu betrachten wir jetzt die Dynamik der Grenzflachen (Abb.
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Abbildung 7.16: Grenzflichenladungsdynamik an der Kathode a.) und der Anode b.) ei-
nes Startfilamentes bei y = 2 pum infolge einer Spannungserhéhung von AV = 0.05 V.
Die Zeitachse beginnt hier bei ¢ = 0.01 s. Dies verdeutlicht, dass sich das erste zentrale
Filament nach 1000 Perioden stabilisiert hat. Danach wurde die Spannungsamplitude um
AV erhoht.
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7.17). Unmittelbar nach der Spannungserh6hung wird insgesamt mehr Ladung durch die
ZnS:Mn-Schicht transferiert. Dies ist besonders gut an den Réndern (y = 0, 4 pm) so-
wie in der Mitte (y = 2 pum) des Bauelements fiir die momentane Anode zu erkennen
(Abb. 7.17b.)). Direkt neben dem zentralen Grenzflichenfilament wird diese Erhchung
des Stroms durch die Form der Grenzflichenladungen erfolgreich unterbunden, so dass

die Nebenmaxima an der Anode und der Kathode erhalten bleiben. Im weiteren Simula-
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Abbildung 7.17: Rdumliche Grenzflichendynamik fiir verschiedene Zeitpunkte der Simu-
lation. Bilder a.) zeigt das iiber die bistabile Anfangsbedingung erzeugte Startfilament.
Danach (¢t > 10.00 ms) wird die Spannung erhoht. Man beachte die kurzen Zeitabsténde
in der Bildsequenz c.)-g.). Der Endzustand ist im Bild i.) dargestellt.
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tionsverlauf nimmt diese Ladungsakkumulation noch weiter zu. Zum Zeitpunkt ¢ = 14.50
ms (Abb. 7.17c.)) tritt eine besondere Situation auf. Es sind zwei Ziindprozesse an den
Positionen y = 0.5 und 3.5 pum zu beobachten. Sie resultieren aus einer sich langsam
entwickelnden transversalen inhomogenen Feldverteilung an den beiden Grenzfldchen, die
sich infolge der Tunnelstrominhibition rund um das zentrale Filament ergibt (Abb. 7.18).
Diese Feldverteilung sorgt infolge von fokussierenden und defokussierenden transversalen
Elektronenstromen fiir eine Anhiufung von negativer Ladung auf der momentanen Ano-
de an den obengenannten y-Positionen (hier nur fiir y = 0.5 pum gezeigt). Durch die so
erhohte negative Ladung stehen immer mehr Elektronen in den Grenzflachenzusténden
fiir die Tunnelinjektion bereit. Daraufhin flieft in diesen Bereichen ein hoherer Elektro-
nenstrom (grofere iibertragene negative Ladung, vgl. Abb. 7.17d.)), der dann iiber die
gesteigerte Stoflionisation immer mehr Elektron-Loch-Paare erzeugt. Die Locher werden
in diesen Bereichen eingefangen und leiten somit den Aufbau von zwei positiven Raum-
ladungsprofilen ein. Die weitere Verstdrkung der positiven Raumladungsprofile verstérkt
lokal das elektrische Feld an der momentanen Kathode und sorgt so fiir eine hohere Tun-
nelinjektion, die ihrerseits wieder einer Vergroflerung des lokalen Elektronenstroms und
der lokalen Stoflionisation sorgt. Die resultierenden Locher werden dann wieder eingefan-
gen, was die positive Raumladung weiter verstéirkt (Abb. 7.17e.)). Insgesamt entstehen
auf den Grenzflichen zwei neue Ladungsfilamente, deren Form den bisher vorgestellten
Filamenten wieder sehr dhnlich sind. Es sind aber noch leichte Unterschiede beziiglich der

Filamentbreite zu erkennen. So sind die beiden neuen Filamente im Vergleich zum zentra-
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Abbildung 7.18: Transversale Feldverteilungen an der momentanen Anode a.) und Ka-
thode b.) jeweils zu Beginn einer neue Spannungsperiode. Dabei ist nur ein raumlicher
Ausschnitt rund um einen Ziindpunkt (y = 0.5 pm) dargestellt. Die im Bild a.) eingetra-
genen Zeitpunkte gelten fiir beide Bilder.
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len Filament ein wenig breiter (Abb. 7.17f.)). Dies liegt an dem noch nicht abgeschlossenen
Stabilisierungsprozess. Schon in den Abbildungen 7.17d.)-f.) ist zu erkennen, dass sich die
neu entstehenden Filamente infolge der fokussierenden Eigenschaften der anwachsenden
positiven Raumladung einschniiren und sich somit dem zentralen Filament weiter anpas-
sen. Dass gerade zwei Filamente entstehen, héngt entscheidend vom Abstand zwischen
den beiden neuen Filamenten ab. Der Abstand ist in diesem Fall zu klein, um ein wei-
teres zu ziinden. Durch die Stabilisierung wird sofort die Ladung zwischen diesen beiden
Filamenten reduziert. Im weiteren Simulationsverlauf schniiren sich die beiden Filamente
noch weiter ein und gleichzeitig bewegen sie sich zum Zentrum, so dass sich allméhlich ein
einheitlicher Filamentabstand einstellt (Abb. 7.17g.)-i.)). Dieser Abstofungsprozess zwi-
schen den neu hinzu gekommenden Filamenten ist in den Abbildungen 7.19 und 7.20 gut
zu erkennen. Infolge der Abschirmung durch die neu hinzugekommenen ortsfesten positi-
ven Raumladungsprofile und die dadurch resultierenden Grenzflachenladungen stellen sich
zum jeweiligen Filamentzentrum unsymmetrische transversale Feldverteilungen ein (Abb.
7.19). Dadurch verlaufen die fokussierenden und defokussierenden Transportprozesse eben-
falls unsymmetrisch. Zur Diskussion betrachten wir beispielsweise das neue Filament am
linken Bauteilrand. So werden zu Beginn der Stromflussphase die Elektronen im Bereich
der momentanen Kathode stérker nach rechts (zur Bauteilmitte y = 2.0 pum) als nach
links (zum Bauteilrand) defokussiert. Im mittleren Bereich des Bauelements sowie an der

momentanen Anode setzt sich dieser unsymmetrische Transport fort, nur mit dem Unter-
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Abbildung 7.19: Raumliche Verteilung der transversalen Feldkomponenten an der momen-
tanen Anode a.) und Kathode b.) zum Ende einer Periode. Die zunéchst lokal unsymme-
trische Feldanordnung fiir die neu dazukommenden Filamente sorgt fiir eine rdumlich in-
homogene Fokussierung bzw. Defokussierung der Ladungstriger. Dadurch stoflen sie sich
voneinander ab. Mit zunehmender Simulationszeit werden die Feldkomponenten immer

symmetrischer, was gleichbedeutend mit einer Abnahme der Abstoflung ist.



118 KAPITEL 7. NUMERISCHE ERGEBNISSE FUR ZWEI RAUMDIMENSIONEN

schied, dass hier die Elektronen unsymmetrisch ins Filamentzentrum fokussiert werden.
Im Zeitintervall mit groffer Tunnelinjektion kehren sich dann die transversalen Feldkompo-
nenten an der momentanen Anode um, mit dem Resultat, dass die Elektronen nun stérker
zur Bauteilmitte als zum Bauteilrand defokussiert werden. Dadurch sammeln sich auf der
rechten Seite des Filaments mehr negative Ladungen auf der momentanen Anode an als auf
der linken Seite, so dass die Grenzflichenladungsdichte aus der letzten Halbwelle nicht re-
produziert (links weniger, rechts mehr) werden kann. An der momentanen Kathode werden
auch weiterhin die Elektronen nach auflen defokussiert. In dem betrachteten Zeitintervall
sind hier die longitudinalen Feldstdrken am grofiten. Dadurch tritt die Stoflionisation stark
in Erscheinung, die aufgrund der stérkeren rechtsseitigen Defokussierung der Elektronen

mehr Locher im &dufleren rechtsseitigen Bereich als im linksseitigen Bereich des Filaments
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Abbildung 7.20: Zeitlich gemittelte positive Raumladungsprofile an vier verschiedenen
Zeitpunkten: a.) ¢ = 15.00 ms, b.) ¢ = 16.00 ms, c.) ¢t = 40.00 ms, d.) ¢t = 158.00 ms.
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generiert. Somit wird auch das Raumladungsprofil ungleichm#fig unterstiitzt. Betrachtet
man dann die néchste Halbperiode, so nimmt das positive Raumladungsprofil auf der dem
Bauteilrand zugewandten Seite leicht ab, da dort die Intensitédt der Tunnelinjektion auf-
grund der geringeren negativen Grenzflichenladungsdichten (schwichere Defokussierung
in vorheriger Halbperiode) nachlésst. Somit wird der Elektronenstrom reduziert und die
Raumladung rekombiniert im Bereich der momentanen Kathode aufgrund schwicherer
Stofionisation und dadurch bedingter reduzierter Einfangrate. Auflerdem resultiert dar-
aus eine geringere negative Grenzflichenladung auf der momentanen Anode. Auf der an-
deren Seite des Raumladungsprofils ist die gegenteilige Situation zu erkennen. Dort wéchst
die Raumladung an, da der Tunnelstrom durch die anwachsenden Grenzfléchenladungen
(stérkere Defokussierung in vorheriger Halbperiode) erhoht wird. Aufgrund des hoheren
Elektronenstroms wird die Stofionisation verstérkt, die dann die positive Raumladung
in diesem Bereich anwachsen ldsst. An dieser Stelle sei angemerkt, dass auch hier wieder
die Teilchen gem#f obiger Diskussion fokussiert bzw. defokussiert werden. Somit verschie-
ben sich beide Raumladungsprofile in die Richtung des zentralen Filaments (Abb. 7.20).
Diese Filamentabstoffung kommt dann zum Erliegen, wenn die transversalen Feldkompo-
nenten fiir eine in beide Richtungen gleichméflige Fokussierung bzw. Defokussierung der
Ladungstriger sorgen (Abb. 7.19). Im stationéren Zustand stellen sich also in diesem Fall
drei Stromfilamente ein, die alle die gleiche Form und ungefdhr den gleichen réumlichen
Abstand zueinander haben. Der Abstand ist bei genauer Betrachtung nicht exakt gleich.
Damit dieser Zustand erreicht wird, miissen extrem viele Perioden gerechnet werden, da

die Wechselwirkung mit zunehmenden Abstand immer kleiner wird (vgl. Diskussion oben).

Laterale Bauteilbreite: 3 ym

Mit Hilfe der obigen Diskussion kann die Entwicklung der Ladungsfilamente auf den Grenz-
flichen der Abbildungen 7.15b.) und 7.15d.) leicht verstanden werden. Im Fall einer Bau-
teilbreite von 3 pum entstehen zwei neue ,halbe“ Filamente. Dies liegt im Wesentlichen
in der reduzierten Periodizitétslinge (von 4 auf 3 pum) begriindet. Die Ladungsinhomoge-
nitdten auf den Grenzflichen versuchen in einem moglichst grofien Gebiet um das Filam-
entzentrum eine Erhohung der Tunnelinjektion zu verhindern (Abb. 7.21a.)). Durch die
geringe Bauteilbreite bleibt nur ein sehr schmaler Bereich am Bauteilrand iibrig, in dem
durch eine inhomogene Feldverteilung iiberhaupt eine Ziindung moglich ist (Abb. 7.21b.)).
In diesem Fall ergibt sich nur eine Filamentziindung genau am Bauteilrand (Abb. 7.21c.)).
Danach wird der Stabilisierungsmachanismus eingeleitet, der fiir die bekannte Filament-

form auf der Grenzfldche sorgt.
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Abbildung 7.21: Rdumliche Grenzflichendynamik fiir verschiedene Zeitpunkte der Simula-
tion aus der Abbildung 7.15b.). Gezeigt wird hier nur der unmittelbare Ziindprozess. Die

Filamentanordnung im stationéren Zustand ist in Abbildung 7.15b.) zu sehen.

Laterale Bauteilbreite: 6 ym

Bei Simulationen mit einer grofien Periodizitatslange entstehen auf dem Grundgebiet drei
neue Filamente, die infolge eines scheinbar komplizierten Ziindmechanismus entstehen
(Abb. 7.22). Dem ist aber nicht so. Vielmehr ist die hier vorliegende Strukturierung der
Grenzflachenladungsdichte eine Kombination der Prozesse, die fiir die Filamentierung in
den Abbildungen 7.15b.) und 7.15c.) sorgt. Zunéchst setzen wie im Fall der Abbildung
7.15¢.) zwei Ziindungen im Abstand von ca. 1.5 pm vom zentralen Startfilament ein (Abb.
7.22a.)). Die beiden herauswachsenden Ladungsfilamente schniiren sich infolge des Stabi-
lisierungsmechanismuses ein (Abb. 7.22b.)). Bedingt durch den groBen Abstand zwischen
den beiden neuen Filamenten entstehen im zwischenfilamentéiren Bereich an den Posi-
tionen y = 0.5, 3.5 um zwei weitere Ladungsinhomogenititen, an denen eine Ziindung
moglich ist (Abb. 7.22c.)). Das System kommt dem auch nach, aber die darauf folgen-
de Stabilisierung ldsst beide Inhomogenitéten zu einem Filament verschmelzen (Abbn.
7.22d.)-f.)), da ihr gegenseitiger Abstand zu klein ist (vgl. Abb. 7.15b.)), so dass insge-

samt drei Filamente durch die Spannungserh6hung hinzukommen.

7.2.2 Vergleich mit rauschinduzierten Filamentstrukturen

Mit dem oben abgeleiteten Mechanismus der Filamentwechselwirkung sollen nun die bei-
den rauschinduzierten Filamente der Abbildung 7.13b.) diskutiert werden. Sie wechselwir-
ken auf dieselbe Art und Weise. Die beiden Stromfilamente ziinden zufillig gerade soweit
voneinander entfernt, so dass der Stabilisierungsmechanismus an der Grenzfldche zwei

lokalisierte Filamente zulédsst. Dennoch ist ihr gegenseitiger Abstand zunéchst noch zu
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Abbildung 7.22: Raumliche Grenzflichendynamik fiir verschiedene Zeitpunkte der Simu-
lation aus der Abbildung 7.15d.). Gezeigt werden hier nur die Ziindprozesse.

klein. Fiir die abstoflende Wechselwirkung sorgen dann die transversalen Feldkomponen-
ten, die iiber die Ladungstriagerfokussierung bzw. -defokussierung den lateralen Abstand
vergroflern, bis sich ein ausreichender Abstand eingestellt hat. Eine endgiiltige Angabe des
Abstands kann hier noch nicht angegeben werden, da der Abstofungsprozess noch nicht
vollstdndig abgeschlossen ist. Zum Simulationsende betrigt er immerhin schon ca. 1 um,
was gut mit den Abstdnden aus dem Abschnitt 7.2.1 zusammenpasst. Im Gegensatz zu den
Simulationen mit zentriertem Startfilament und einer Bauteilbreite von 2 ym entwickeln
sich hier im Fall des statischen Rauschens zwei Filamente. Der entscheidende Parameter
neben dem Rauschterm ist die Spannungsamplitude. Sie liegt in diesem Fall unterhalb
der Schwelle in der Q/U-Kennlinie. Im Fall der bistabilen Anfangsbedingung liegt sie
knapp oberhalb der Schwelle, so dass (vgl. Abb.7.15a.)) eine weitere Filamentziindung im
restlichen Simulationsgebiet sehr effektiv unterbunden wird.

Zum Schluss werden noch zwei Simulationen mit zeitlichem Rauschen gezeigt, bei de-
nen ebenfalls die transversale Bauteilbreite verdndert wurde. Damit kann untersucht wer-

den, ob sich auch hier annéhernd eine homogene Filamentierung ergibt und ob auch zeit-
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verzogerte Filamentziindungen moglich sind. Auch hier zeigt sich wieder die bekannte
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Abbildung 7.23: Grenzflachenladungsdynamik auf der momentanen Anode zum Ende einer
Periode fiir zwei verschiedene Bauteilbreiten: a.) 3 um, b.) 12 pm. Die Spannungsamplitude
betréigt 151.14 V.

Situation. Zu Beginn bleiben die Systeme in transversaler Richtung homogen. Erst nach
ca. 0.018 s (Abb. 7.23a.)) bzw. 0.008 s (Abb. 7.23b.)) treten die ersten Filamentziindungen
auf. Im Gegensatz zur Abbildung 7.13b.) ziinden in beiden Simulationen die Filamente
zeitversetzt. In der Simulation 7.23a.) ist keine Filamentwechselwirkung zu erkennen. Der
Grund hierfiir ist, dass das zweite Filament zufillig genau in der Mitte (periodische Rand-
bedingungen) der zuerst geziindeten Filamente entsteht. Somit haben die Filamente sofort
den optimalen Abstand (ca. 1.5 pm) zueinander erreicht. In der Simulation 7.23b.) ist die
Situation ein wenig anders. Aufgrund der groflen Bauteilbreite treten deutlich mehr zeitver-
setzte Filamentziindungen auf. Neben dem vorhin besprochenen Effekt, dass zusétzliche
Filamente offenbar bevorzugt in der Mitte zwischen zwei schon existierenden Filamen-
ten ziinden, treten auch Filamente auf, die in einem sehr geringen Abstand voneinander
ziinden. Dann tritt zwischen den beiden Inhomogenitéiten eine abstoflende Kraft auf, die
den gegenseitigen Abstand vergroflert. So stellt sich wieder ein Mindestabstand von ca.
1 pm ein. Insgesamt ergibt sich in diesem Fall eine Filamentierung, in der die einzelnen

Filamente nicht immer den gleichen Abstand haben.
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7.2.3 Einfluss einer Spannungserh6hung auf weitere Filamentziindungen

In Kapitel 7.2.2 wurde die Filamentwechselwirkung untersucht, indem ausgehend von ei-
nem Startfilament die Spannung knapp iiber die Schwelle der Q, /,U-Kennlinie (vgl. Abb.
7.1b.)) erhoht wurde. Dadurch ziindeten je nach Bauteilbreite (vgl. Abb. 7.15) neben dem
alten Filament weitere Filamente. Nun soll untersucht werden, wie sich das System bei
einer grofferen Spannungserhchung verhélt. Dabei sei angemerkt, dass die Simulationen
immer mit dem selben Startfilament als Anfangsbedingung gestartet werden. Die Ergeb-
nisse sind in der Abbildung 7.24 dargestellt, wobei das Bild a.) schon in Abbildung 7.16
gezeigt wurde. Fiir eine Spannungserh6hung unmittelbar iiber der Schwelle (151.2 V, Abb.
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Abbildung 7.24: Grenzflichenladungsdynamik an der momentanen Anode zum Ende einer
Periode fiir verschiedene Spannungsamplituden: a.) 151.2 V, b.) 151.5 V, ¢.) 152.0 V und
d.) 152.7 V.

7.24a.)) hinweg kann das System, wie im Abschnitt 7.2.2 diskutiert, zwei neue Filamente
stabilisieren. Der Filamentabstand betrigt in diesem Fall ca. 1.2-1.3 ym. Wird die Span-
nungserhchung grofler gewéhlt (151.5 V, Abb. 7.24b.)), so nimmt die Filamentdichte zu.
Es kommen dann drei neue Filamente hinzu, wobei sich der Filamentabstand auf 1.0 pm
reduziert. Zuerst entwickeln sich zwei breite Inhomogenitidten in der Ndhe des zentra-

len Filaments. Im Zuge ihrer Stabilisierung tritt eine Verkleinerung der Inhomogenitéten
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ein. Obwohl sie ihre endgiiltige Form noch nicht eingenommen haben, ziindet infolge der
erhohten Spannungsamplitude jeweils im Bereich zwischen dem alten und dem sich noch
weiter stabilisierenden Filament eine weitere Inhomogenitét. Im Laufe der weiteren Simula-
tion versucht das System wieder gleich grofle Filamentabstinde einzustellen. Der Abstand
der Ziindung der beiden neuen Filamente in unmittelbarer Nachbarschaft des zentralen
Filaments ist zu klein, woraufhin sich beide Filamente vom zentralen Startfilament ab-
stoBlen. Man kann also auch hier die Filamentwechselwirkung gut beobachten. Insgesamt
stellen sich aufgrund des erhdhten Stroms breitere und groflere Ladungsfilamente an den
beiden Grenzflachen ein. Fillt die Spannungserh6hung noch stiarker aus, so ndhert man
sich immer mehr dem Fall einer homogenen Ziindung. Im Falle einer Spannung vom 152.0
V (Abb. 7.24c.)) ziinden neben dem Startfilament zwei breite Filamente, die sich direkt
nach der Ziindung verkleinern. Im weiteren Simulationsverlauf findet aber kaum noch eine
Reduzierung der neuen Filamente statt. Dafiir dehnt sich das zentrale Filament kontinuier-
lich aus. Das System versucht offenbar wieder eine homogene Filamentierung einzustellen.
Dieser Prozess verldauft nur sehr langsam. Um dies weiter zu untersuchen, miissen noch
sehr viele Spannungsperioden simuliert werden. Dies ist aber mit den zur Verfiigung ste-
henden Computerressourcen nur schwer moglich, da sehr viel Rechenzeit benétigt wird.
Aber trotzdem wird eine Tatsache sehr deutlich. Je grofier die Spannungserh6hung gewahlt
wird, desto ndher ziinden die Filamente am zentralen Filament und umso schwieriger ist es
fiir das System eine homogene Filamentierung einzustellen. Wird die Spannungserhdhung
noch grofler gewihlt (152.7 V, Abb. 7.24d.)), so wird das gesamte Simulationsgebiet in
einen Hochstrombereich versetzt. Die Ziindung erfolgt dann zu dicht am Startfilament und

folglich verschmelzen die einzelnen Filamente zu einem homogenen Hochstrombereich.

7.2.4 Einfluss einer Spannungssenkung auf die Filamentierung

Im vorherigen Abschnitt wurde die Filamentierung in Abhéngigkeit einer weiteren Span-
nungserh6hung untersucht. Nun soll die gegenteilige Situation diskutiert werden. Aus-
gehend von einer Filamentierung, die z.B. in der Abbildung 7.24b.) zu sehen ist, wird
die Spannung gesenkt. Dabei ist folgendes Szenario zu beobachten. Durch die Verkleine-
rung der Spannungsamplitude wird das longitudinale Feld reduziert und somit fliefit weni-
ger Strom durch die ZnS:Mn-Schicht. Daraufthin wird die positive Raumladung reduziert,
da nicht geniigend Elektron-Loch-Paare iiber die Stoflionisation erzeugt werden, um das
bisherige Raumladungsprofil aufrecht zuerhalten. Somit wird insgesamt weniger Ladung
durch die Zinksulfidschicht transferiert, was sich in verringerte Ladungsdichten an den
Grenzflichen bemerkbar macht. Dadurch werden auch die transversalen Feldkomponen-

ten geschwécht, die sich infolge der positiven Raumladung und den Grenzfldchenladungen
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ausbilden. Insgesamt bleibt fiir Spannungssenkungen AU, wobei die resultierende Span-
nung oberhalb der Schwelle fiir den unstetigen Sprung vom oberen zum unteren Zweig
liegt, die bestehende Filamentierung erhalten. Lediglich die Ladungsspitzenwerte sind mi-
nimal reduziert. Kritisch wird es erst, wenn die Amplitude noch weiter, also in den bi-
stabilen Bereich der Kennlinie hinein, abgesenkt wird. Es zeigt sich dann auch hier das
typische Schwellenverhalten, was schon im Zusammenhang mit der Filamentstabilisierung
angesprochen wurde. Fiir Spannungsamplituden knapp unterhalb der Schwellenspannung
(vgl. Abb. 7.1b.)) bleibt die bestehende Filamentierung immer noch erhalten, wobei dann
die Ladungsspitzen an den Grenzflichen deutlich kleiner werden. Parallel dazu ist eine
Verbreiterung des Filaments zu beobachten, was damit zusammenhéngt, dass der Fokus-
sierungsmechanismus infolge der Raumladung und der Grenzflachenladungen nicht mehr
so effektiv ist. Beide Verédnderungen treffen alle Filamente gleichzeitig. Bei noch gréfieren
Amplitudenverkleinerungen verschwinden dann alle Filamente, so dass sich insgesamt die
Losung des unteren Zweiges der Hysterese durchsetzt. Somit sind alle Hochstrombereiche

abgebaut.



Kapitel 8

Numerische Ergebnisse fiir drei

Raumdimensionen

Um die Simulationsergebnisse mit experimentellen Beobachtungen vergleichen zu kénnen,
muss die hier aufgestellte Transportsimulation um die restliche Raumdimension (x-
Richtung) erweitert werden. Die bisher durchgefiihrten zweidimensionalen Simulationen
konnen naturgemif noch keine endgiiltige Aussage iiber die Form der Filamente machen.
Wir haben bisher gewissermaflen nur unendlich dicke Streifen als Leuchtmuster identifi-
ziert. Die experimentell beobachteten stationdren Mikrofilamente (Abb. 3.14, 3.13) haben
selbstverstéindlich eine dreidimensionale Struktur. Sie haben in der Beobachtungsebene ei-
ne kreisférmige Ausdehnung. Daher soll nun der Frage nachgegangen werden, welche Form
die in der 2D Simulation erhaltenden Filamente in der entsprechenden 3D Simulation an-
nehmen. Zusétzlich soll wieder die Filamentwechselwirkung genauer untersucht werden.
Dabei ist von besonderem Interesse, wie sich die einzelnen Filamente in der xy-Ebene
anordnen. In den nachfolgenden Abschnitten sollen nun die ersten dreidimensionalen Si-

mulationsergebnisse présentiert werden.

Bevor damit begonnen wird, sind noch einige ergénzende Bemerkungen (vgl. Kap. 5.2)
zur numerischen Simulation nétig. Die Losung des dreidimensionalen Transportmodells
ist aus numerischer Sicht sehr aufwindig, da die auftretenden linearen diinnbesetzten
Gleichungssysteme sehr grofl werden. Daher wird, obwohl iterative Losungsalgorithmen
verwendet werden, der Zeitaufwand immer grofler um die Losung fiir einen Zeitschritt zu
berechnen. Natiirlich ist man jetzt an einer besonders feinen Auflésung in der xy-Ebene
interessiert, damit die Filamentform besonders gut untersucht werden kann. Aber gerade
diese Diskretisierungspunkte machen die Simulationen aufwéndiger, da die Anzahl der

x- und y-Punkte die Bandbreite der entsprechenden Koeffizientenmatrix bestimmen (vgl.

126



8.1. FILAMENT DURCH BISTABILE ANFANGSBEDINGUNG 127

Abb. C). Um aber dennoch mit einer akzeptablen Auflésung in der xy-Ebene rechnen zu
konnen, wurde die Anzahl der Stiitzpunkte in z-Richtung reduziert, damit die Simulationen
nicht zu viel Zeit in Anspruch nehmen. Die Simulationsparameter sind die gleichen wie in
der Tabelle 7. Es miissen nur noch die Parameter, die die dritte Raumdimension betreffen,

hinzugefiigt werden.

Spannung;: Wechselspannung: f = 100 kHz
Bauteilabmessungen: Isolatoren: 0.3 x 2 x 2 pum?3

ZnS:Mn: 0.5 x 2 x 2 um?
Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeit: || s, = 10 x 10 cm/s

sp =10 x 10cm /s
Einfangkoeffizient: y=1x10"% cm3/s
Rekombinationswirkungsquerschnitt: oc=1x10"1" cm?
Grenzflichenzustandsdichte: Nes = 5 x 1013 cm—2eV !
Locherfallendichte: Pl =1 x 108 1/cm?
Locheremissionsrate: B=5x10*1/s
Dielektrizitatskonstanten: Isolator: ;s = 14

ZnS:Mn: e = 8
Mobilitétskonstanten: Hn,, ., = 165 cm?/Vs

fey = 5 cm?/Vs
Teilchentemperaturen: Ty.,.=300K

Ty. . =300 K
Pos. d. Grenzfl.-zustédnde (unter LB-Kante): || ¢g = 0.9 eV

Tabelle 8.1: Basissatz fiir die Parameter der 3D Simulationen. Anderungen der Parameter
fir die Untersuchung spezieller Effekte werden dann im nachfolgenden Text gesondert

angegeben.

8.1 Filament durch bistabile Anfangsbedingung

Um zu untersuchen, ob die 3D Simulation ein kreisférmiges Filament liefert, berechnen wir
die Losung des Transportproblems infolge einer bistabilen Anfangsbedingung, die sich aus
einer entsprechenden 1D Simulation ergibt. Die resultierende 3;/oU-Kennlinie ist in der
Abbildung 8.1 zu sehen. Dabei ist anzumerken, dass aufgrund der reduzierten Diskretisie-
rung in z-Richtung die absoluten Werte der Kennlinie nicht exakt mit der Q; /oU-Kennlinie

aus Abbildung 7.1b.) iibereinstimmen. Auflerdem hat sich die Hysteresebreite leicht ver-
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Abbildung 8.1: Q; /,U-Kennlinie bei reduzierter Diskretisierung in z-Richtung (vgl. 7.1b.))

breitert. Das Startfilament hat dabei eine quadratische Ausdehnung. In diesem Simulati-
onsbeispiel ist die Diskretisierung der xy-Ebene nicht dquidistant. Um eine mdoglichst feine
Auflésung zu erreichen, ist der Bereich in unmittelbarer Umgebung des Startfilaments we-

sentlich feiner diskretisiert als die Randbereiche der Ebene.

Wie in der Abbildung 8.2 zu sehen ist, stellt sich in der Tat auf den beiden Grenzfldchen
eine kreisformige Ladungsinhomogenitét aufgrund des innerhalb der ZnS:Mn-Schicht flie-
Benden Stromes auf den beiden Grenzflichen ein. Dabei sind weiterhin wichtige Details,
die auch schon in der 2D Simulation auftauchten, hier wieder zu erkennen. Auf der mo-
mentanen Kathode (Abb. b.)) sind wieder die Nebenmaxima zu beobachten, die sich nun
ringférmig um das zentrale Maximum gruppieren. An den Positionen, an denen die Ne-
benmaxima in der Ladungsverteilung der Kathode auftreten, treten korrespondierende
Nebenmaxima in der Ladungsverteilung der momentanen Anode (Abb. a.)) auf. Analog
zur 2D Simulation verhindert diese spezielle Ladungsverteilung auf den Grenzfléchen ei-
ne weitere Ausdehnung des Filaments, da aufgrund der Nebenmaxima in unmittelbarer
Nihe rund um das Filament ein deutlich reduzierter Strom flieit. Der lokal dort fliessende
Elektronenstrom kann zusammen mit der vorliegenden elektrischen Feldverteilung keine
massive Stofionisation auslosen, die fiir den Aufbau einer positiven Raumladungsdichte
und der daraus resultierenden Feldverstédrkung notwendig ist. Der Stabilisierungsprozess
verlduft wieder mit Hilfe der Ladungstrigerfokussierung und Ladungstriagerdefokussierung
an den Grenzflichen und entlang des Raumladungsprofils. Der Vergleich zu einer ent-
sprechenden zweidimensionalen Simulation zeigt, dass die Struktur der dreidimensionalen

Ladungsfilamente auf den beiden Grenzflachen identisch zum 2D Fall ist. Die absoluten



8.1. FILAMENT DURCH BISTABILE ANFANGSBEDINGUNG 129

2 T T T
o 008 _
15 r L -0.2 g 0.06 g
—_ -04 O —_ 0.04 O
S = € =
5 1f -.- {f 06 = g 002 %
> -0.8 > 0
0.5 b
O 1 1 1
0 0.5 1 15 2 0 0.5 1 15 2
X [um] X [um]
a.) b.)
0.2 . . . .
Abbildung 8.2: Die Bilder a.) und b.) zei-
L —]
_ o ] PR ] gen die rdumliche Entwicklung der bei-
§ -02} 1 den Grenzflichenladungen (a.) momenta-
=1 04 ' ne Kathode, b.) momentane Anode) im
S |/ stationdren Zustand. Dargestellt wird je-
06 K?Athage weils die Ladungsverteilung zum Ende ei-
node -~
-0.8 : : ner Periode. Die Abbildung c.) zeigt einen
0 05 1 15 2 ‘ S
X [um] Schnitt durch die beiden Kontourplots a.)
c.) und b.) entlang der x-Richtung an der Po-

sition y = 1 pm. Die Spannungsamplitude
betragt 151.16 V.

Werte stimmen noch nicht vollstéindig iiberein, da der Stabilisierungsprozess noch nicht
vollstandig abgeschlossen ist. Es wéren also noch viele weitere Simulationsperioden notig,
um die endgiiltige Form zu diskutieren. Dies bedeutet bei der hier gewéhlten Ortsdiskre-
tisierung in der xy-Ebene eine sehr grofie Simulationsdauer auf dem Rechner. Die bisher
durchgefithrten Simulationen zeigen aber eindeutig die Tendenz, dass das Filament na-
hezu den gleichen Durchmesser annehmen wird wie in der entsprechenden 2D Rechnung.
Natiirlich kénnte man die Diskretisierung in der xy-Ebene verringern um Rechenzeit zu
sparen. Diese Reduzierung geht dann aber zu Lasten der kreisférmigen Filamentstruktur.
Die Inhomogenitét erscheint dann immer eckiger. Somit kann andererseits die Frage eines
runden 3D Filaments nicht ausreichend diskutiert werden.

Auch hier sei kurz angemerkt, dass die Filamentstabilisierung nur relativ nahe an der
Schwelle der Qi/,U-Kennlinie fiir den Sprung vom unteren auf den oberen Ast moglich

ist. Ist die Spannung zu klein gew#hlt, so wird die Anfangsinhomogenitit kontinuier-
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lich abgebaut und es resultiert somit im periodisch stationédren Zustand kein lokalisier-
ter Hochstrombereich. Auflerdem wurden auch hier verschiedene Startfilamente getestet.
Dabei wurde sowohl die Form als auch die rdumliche Ausdehnung verandert. Wird z.B.
ein schmales Rechteck als Anfangsbedingung gewihlt, so bildet sich ebenfalls daraus ein
kreisformiges Filament heraus. Selbstverstdndlich kénnen auch einzelne Filamente mit
Hilfe des in Kapiteln 7.1.5.1 und 7.1.5.2 benutzten Rauschterms erzeugt werden. Es zeigt
sich auch hier unter der Voraussetzung kleiner Rauschamplituden die Unabhéngigkeit der
Filamentform von der Art der Stérung (vgl. Abb. 7.10).

8.2 Multifilamente und Filamentwechselwirkung

In diesem Abschnitt soll nun die Wechselwirkung zwischen mehreren Filamenten unter-
sucht werden. Um dies durchzufiihren, muss das System natiirlich in die Lage versetzt
werden, weitere Filamente zu ziinden. Dies wurde im Fall der Losung des zweidimensiona-
len Transportproblems auf zwei verschiedene Vorgehensweisen ermdoglicht. Der erste Weg
bestand darin, die Simulation mit einer bistabilen Anfangsbedingung zu starten. Sobald
sich eine runde Filamentstruktur stabilisiert hat, d.h. die pro Halbperiode iibertragende
Ladung ist ndherungsweise konstant, wird die anliegende Spannungsamplitude iiber die
Schwelle hinweg leicht erhoht. Damit wird das System prinzipiell in die Lage versetzt,
weitere Filamente zu ziinden. Die andere Moglichkeit besteht darin, die Simulationen ei-
nem kleinem Rauschen zu unterwerfen. Auch hier wird wieder die Variable £¢(z,y), die
die energetische Lage der Grenzflichenzustidnde angibt, verrauscht. Nun werden die Er-
gebnisse beider Methoden diskutiert, wobei zusétzlich noch die Grofle des Grundgebiets

verandert wird.

8.2.1 Filamentziindung durch Spannungserhéhung iiber die Schwelle

Wir préparieren das System geméfl der obigen Anleitung. Sobald sich das erste zentrale Fi-
lament stabilisiert hat, wird die Spannung auf 151.3 V erhoht. Diese Simulationsmethode
wird fiir vier verschiedene Groflen der xy-Ebene durchgefiihrt. Dabei wurde im Vergleich
zu den Simulationen im Abschnitt 8.1 die Diskretisierung der xy-Ebene wieder vergrofert.
Somit erscheinen die einzelnen Filamente zunehmend eckiger. Dieser Kompromiss ist aber
notig, da man nun moglichst viele Spannungsperioden simulieren mochte. Die Simulati-
onsergebnisse sind in der Abbildung 8.3 zusammengefasst.

Im Fall des kleinsten Grundgebiets von 1 pm? (Abb. 8.3a.)) kann kein weiteres Fila-
ment ziinden, obwohl das System aufgrund der Q/,U-Kennlinie dazu eigentlich in der
Lage sein miisste. Die Situation hier &hnelt sehr stark der, die im Kapitel 7.2.1 (Abb.
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Abbildung 8.3: Grenzflichenladungen an der momentanen Anode zum Ende einer Periode
fiir verschiedene Grundgebietsgrofien: a.) 1 pm?, b.) 1.96 ym?, c.) 4.0 pm? und d.) 9.0
pm?. Spannung: 151.3 V.

7.15a.)) vorliegt. Es flieit zwar geringfiigig mehr Strom durch die ZnS:Mn-Schicht, was
z.B in dem leicht vergréflerten Startfilament sichtbar wird. Aber insgesamt verhindert
wieder die spezielle Anordnung der Grenzflichenladungen eine merklich hohere Tunnelin-
jektion und somit einen hoheren Gesamtstrom in der Umgebung des zentralen Filaments.
Aufgrund der periodischen Randbedingungen stehen die zuerst geziindeten Filamente zu
dicht zusammen, so dass kein Platz fiir ein weiteres Filament ist. Eine andere Situation er-
gibt sich bei einer Grundgebietsvergroferung auf 1.96 ym? (Abb. 8.3b.)). In diesem Fall ist
das Grundgebiet grofler wie die Reichweite der Tunnelstrominhibition und folglich kénnen
mehrere Filamente in den Ecken der xy-Ebene, also in der Mitte der Verbindungslinie
zweier Startfilamente, ziinden. Durch die periodischen Randbedingungen ist jeweils nur
ein Viertel der Struktur zu erkennen. Folglich liegt der Abstand vom zentralen Filament
zum niichsten Nachbarn bei ca. 1 pum. Bei weiterer Grundgebietsvergréferung (4.0 pm?
Abb. 8.3c.) u. 9.0 um?, Abb. 8.3d.)) kommen zusitzliche Filamente hinzu. Man erhélt
eine raumlich periodische Anordnung der Filamente, wobei der Abstand zum né#chsten
Nachbarn stets ca. 1 um betrégt. In diesem Beispiel lohnt ein Blick auf die zeitliche Ent-

wicklung der Grenzflichenladungsdichten um den Ziindprozess besser zu erldutern (Abb.



132 KAPITEL 8. NUMERISCHE ERGEBNISSE FUR DREI RAUMDIMENSIONEN
Pa [WClem?] T ,'.,, pa [Clem’] N'l T
-0.8 \Q“Q -0.8 \\\\\\ \Q 0 I ] ’lllllh,,,,__
s L QR ';,n,",',:,,.,...;:;,t o Y r,’(mmmmm'
-0. ‘ »Il’/ -04fF % '
-0.2 g -0.2
0 0
2 2
0 y [um] 0 y [um]
a.) b.)
Pa [uC/cmz] pa [HC/ecm
-0.8 -0.8
-0.6 ks -0.6 ks
-0.4 1 3 -0.4
-0.2 -0.2

Abbildung 8.4: Zeitliche Entwicklung der Filamentziindung. Dargestellt ist die Grenz-
flichenladungsdichte an der momentanen Anode zum Ende einer Periode fiir vier ver-
schiedene Zeitpunkte: a.) ¢ = 9 ms, b.) ¢ = 9.9 ms, c¢.) t = 12.3 ms, d.) ¢ = 14.4 ms.
Spannung: 151.3 V.

8.4).

Infolge der Spannungserhchung fliefit unmittelbar ein héherer Strom. Dies macht sich
besonders im Bereich des zentralen Filaments und an den Réndern des Grundgebiets
deutlich. In der Umgebung um das zentrale Filament wird die Stromzunahme durch die
Nebenmaxima der Grenzflichenladungsdichten verhindert. Mit zunehmender Simulations-
zeit fiihrt dieser Prozess zur Filamentziindung am Rand des Grundgebiets, wobei in den
Fcken des Grundgebiets deutlich mehr Ladung infolge des Stroms iibertragen wird, als in
den restlichen Ziindbereichen (Abb. 8.4a.)) Es stellt sich also eine rdaumlich inhomogene
Ziindung ein. Sofort nach der Ziindung versucht das System, einzelne Filamente zu stabi-
lisieren (Abb. 8.4b.)). Dies wird auch hier wieder mit Hilfe der Ladungstrigerfokussierung
und Ladungstrigerdefokussierung erreicht. Sie ist nun aufgrund der zweidimensionena-
len Anordnungsmoglichkeit der Filamente viel komplizierter. Aufgrund der grofieren La-
dungsdichte und der besseren Ziindposition werden zuerst die Filamente in den Ecken
des Grundgebiets stabilisiert (Abb. 8.4c.)-d.)). Dieser Einschniirungsprozess fiihrt zu ei-

ner deutlichen Ladungsreduzierung in der Umgebung der Grundgebietsecken mit dem
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Ergebnis, dass sich dort kreisférmige Filamente bilden. Die darauthin iibrig bleibenden
Grenzflacheninhomogenitéiten im mittleren Randbereich haben nicht die vom System be-
vorzugte kreisféormige Form. Auch diese werden dann mittels Ladungstrigerdrift und La-
dungstragerdiffusion kreisformig stabilisiert. Es stellen sich also dort auch kreisférmige
Filamente ein. Insgesamt ist die Stabilisierung erst dann abgeschlossen, wenn alle Fila-
mente eine einheitliche Gestalt besitzen (Abb. 8.3c.)).

Bei einer weiteren VergroBerung des Grundgebiets auf 9 ym? (Abb. 8.3d.)) setzt sich die
periodische Anordnung der Filamente fort. Der Abstand zum néchsten Nachbarn liegt auch
hier bei ca. 1 pm. Auch hier ist der Ziindungsprozess sehr interessant. Zuerst ziinden die
Filamente an den Réndern des Grundgebiets, wobei auch hier die Ladungsinhomogenit dten
in den Grundgebietsecken deutlich gréfier sind als die in den Randmitten. In den Ecken
werden dann die Filamente zuerst stabilisiert. Darauf erfolgt die Stabilisation der mittleren
Randfilamente. Ist ihre Stabilisation nédherungsweise abgeschlossen, ziinden fast simultan
nacheinander die vier direkten Nachbarfilamente des zentralen Filaments, da der Abstand
zwischen dem zentralen Filament zu seinen néchsten Nachbarn offenbar zu groff ist, so dass
ein erhchter Tunnelstrom nicht komplett in dem betreffenden Raumbereich verhindert

werden kann.

8.2.2 Filamentziindung durch Rauschen

Nun wird die zweite Methode eingesetzt, um Filamente zu erzeugen. Dabei wird die Simu-
lation mit einer homogenen Anfangsbedingung und einem kleinen Rauschterm gestartet.
Die angelegte Spannung liegt knapp unterhalb der Schwelle fiir den Sprung vom unteren
auf den oberen Ast der Hysteresekurve. Um auch hier Rechenzeit zu sparen, wird die
homogene Anfangsbedingung mit Hilfe der entsprechenden 1D Simulation bestimmt. Das
Ergebnis einer solchen Simulation ist in der Abbildung 8.5 dargestellt. Analog zu den ver-
rauschten 2D Simulationen (vgl. Kap. 7.1.5.1 u. 7.1.5.2) bleibt die 3D Simulation fiir ¢ <
8 ms rdumlich homogen in der xy-Ebene. Wird diese Zeit iiberschritten, so treten meh-
rere rdumlich unstrukturierte Ladungsinhomogenitéten auf den beiden Grenzflichen auf,
die auf entsprechende Hochstrombereiche innerhalb der ZnS:Mn-Schicht hindeuten. Mit
zunehmender Simulationszeit versucht das System aus diesen Inhomogenitéten einzelne
kreisformige Filamente zu stabilisieren. An einigen Stellen gelingt dies relativ schnell. So
erkennt man beispielsweise drei runde Filamente, die alle drei auf einer Geraden liegen und
jeweils ungefihr den gleichen Abstand zueinander haben. In diesem Bereich deutet sich
schon eine periodische Struktur an. Andererseits bleibt infolge der Stabilisierungsprozesse
der anderen Filamente eine langliche Inhomogenitét im oberen Bereich des Grundgebiets

iibrig, die sich nur sehr langsam reduziert. Die Zeitentwicklung lédsst vermuten, dass sich
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Abbildung 8.5: Zeitliche Entwicklung der Grenzflichenladung an der momentanen Anode
zum Ende eine Periode. Zeitpunkte: a.) 8 ms, b.) 10 ms, c.) 14 ms, d.) 18 ms, e.) 30 ms
und f.) 46 ms. GroBe des Grundgebiets: 9 pm?.

aus dieser Inhomogenitéit ebenfalls ein kreisformiges Filament herausbildet. Wenn dies
der Fall ist, dann wiirde es ein relativ grofles Gebiet in der xy-Ebene geben, in dem kein
Stromfilament existiert. Die Vermutung liegt dann nahe, dass dann dort weitere Filamente
ziinden konnen, die anschliefend mit den bereits existieren Filamenten wechselwirken. Da-
bei stellt sich insgesamt die Frage, wie sich die einzelnen Filamente auf dem Grundgebiet
anordnen. Diese sicherlich sehr interessante Frage kann mit dem gegenwirtigen Simu-
lationsprogramm nicht abschlieBend geklédrt werden, da die Rechenzeit selbst bei stark
reduzierter Auflésung in der xy-Ebene zur Zeit einfach noch zu grof§ ist. So bendétigte die

hier présentierte Simulation mehr als zwei Wochen(!) Rechenzeit.



Kapitel 9

Vergleich zwischen Theorie und

Experiment

Zum Ende des dritten Teils dieser Arbeit sollen die umfangreichen Ergebnisse der nume-
rischen Simulation fiir die verschiedenen Bauteilgeometrien (vgl. Kap. 6 (1D), 7 (2D) u. 8
(3D)) mit experimentell verfiigbaren Daten verglichen werden. Fiir den Experimentator ge-
staltet sich die Untersuchung der Elektrolumineszenz nicht selten als duflerst schwierig. So
weisen die ZnS:Mn-Bauelemente oft nur eine sehr begrenzte Lebensdauer auf. Daher sind
zeitlich umfangreiche Experimente an einer bestimmten Probe nicht durchfiihrbar. Im Fal-
le der Untersuchung der spontanen Musterbildung werden die dazu notigen Experimente
noch zusétzlich dadurch behindert, dass viele Proben iiberhaupt keine Leuchtinhomoge-

nitdten aufweisen.

Konzentrieren wir uns zu Beginn auf den longitudinalen Transport (1D). Im Kapitel 6
wurde der Transport ausgiebig diskutiert. Dabei spielt der Prozess der Feldabschirmung
eine sehr grofie Rolle. Infolge der Abschirmung werden die jeweiligen Strommaxima zu
kiirzeren Zeiten hin verschoben, so dass das Maxima der anliegenden Wechselspannung
nicht mehr mit dem Strommaxima {ibereinstimmen (vgl. Kap. 6.1.1 u. 6.1.2). Dies steht
in guter qualitativer Ubereinstimmung mit den experimentellen Untersuchungen. So sind
beispielsweise in den Arbeiten [GOSSEN 1994, ZUCCARO 1997] sehr &hnliche Verlidufe fiir
den hier untersuchten Dissipativstrom nachzulesen. Auch dort zeigt sich eine Verschie-
bung der Strommaxima zu fritheren Zeiten. Um moglichst auch eine gute quantitative
Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten zu erzielen, wurde versucht die Bauteil-
parameter so gut wie moglich der experimentellen Situation anzupassen. Die Parameter
konnen z.B. so verindert werden, dass der Stromverlauf fiir eine bestimmte Spannungs-

amplitude quantitativ gut reproduziert wird. Werden dann in dieser Parameterkonfigu-

135
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ration verschiedene Spannungsamplituden simuliert, so ist ein deutlicher Unterschied zu
den jeweiligen experimentell bestimmten Kurven zu erkennen. Es ist aber trotzdem stets
eine sehr gute qualitative Ubereinstimmung zu erkennen. Dies betrifft besonders die Zu-
nahme der Verschiebung der Strommaxima zu kiirzeren Zeiten bei der Vergroflerung der
Spannungsamplitude. Die Griinde fiir diese Diskrepanz sind sowohl auf der theoretischen
als auf experimentellen Seite zu suchen. So beinhaltet das hier abgeleitete Transportmo-
dell (vgl. Kap. 4.4) einige Bauteilparameter, iiber die in der einschlégigen Literatur nur
wenig bekannt ist. Das betrifft in erster Linie die Mobilitéten der Elektronen und der
Locher in diesen stark polykristallinen Bauelementen. Uber sie ist nichts bekannt, so dass
in den hier présentierten Rechnungen auf die Konstanten des einkristallinen Zinksulfids
zuriickgegriffen wird. Ebenso sind z.B. die Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeiten,
der Einfangkoeffizient und die Emissionsrate fiir die hier untersuchte MISIM-Struktur nicht
genau bekannt, so dass die entsprechenden Gréflen mehr oder weniger abgeschiitzt wer-
den miissen. Diese Problematik der ungenauen Kenntnis einiger Bauteilparameter ist ein
sehr wichtiger Punkt fiir die weiteren Untersuchungen auf diesem Gebiet. Diese Thematik
wird spéter noch einmal im Kapitel 10 aufgegriffen. Auf experimenteller Seite kénnen z.B.
ungenaue Angaben der Schichtdicken sowie eine raumlich unterschiedliche Beschaffenheit
der Grenzflichenzustédnde, aus die Elektronen in das Leitungsband injiziert werden, den
Vergleich erheblich beeinflussen. Zum Abschluss der Diskussion des 1D Transports folgen
noch einige Bemerkungen zu den simulierten Q;/,U-Kennlinien (vgl. Kap. 6.2). Auch hier
ist ein direkter Vergleich mit experimentellen Daten aufgrund der oben angesprochenen
Problematik nicht so einfach. Es zeigt sich aber insgesamt, dass die simulierten Hystere-

sebreiten typische Werte annehmen, die auch im Experiment beobachtet werden.

Die rdumlich hoherdimensionalen Simulationen zeigen, dass in der ZnS:Mn-Schicht ein-
zelne lokalisierte Hochstrombereiche existieren konnen. Dabei treten in Abhéngigkeit der
Mobilitats- und Diffusionskonstanten entweder statische und dynamische Stromverteilun-
gen auf, die wir infolge der Abhéngigkeit der Lichtemission vom Strom als Leuchtmuster
interpretieren. Die simulierten statischen Verteilungen #hneln in ihren Abmessungen und
ihrem gegenseitigem Abstand im Mikrometerbereich sehr stark den im Experiment beob-
achteten statischen Mikrofilamenten (vgl. Abbn. 3.14 (Bild 6) u. 3.13 (tiirkis u. griin)).
Auch der kreisformige Charakter der Hochstrombereiche konnte in ersten dreidimensio-
nalen Simulationen bestétigt werden. Dynamische Stromdichteverteilungen werden in der
numerischen Simulation dadurch erreicht, indem man bespielsweise die transversale Diffu-
sionskonstante der Elektronen erhoht. Im hier erwéhnten Simulationsbeispiel breitet sich
die anfdngliche Inhomogenitét kontinuierlich aus, bis das gesamte Simulationsgebiet in den

Hochstromzustand versetzt ist. Diese Form der Inhomogenitiit zeigt gewisse Ahnlichkeiten
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zu den kreisformigen Doménen (vgl. Abbn. 3.14 (Bild 5)), deren innerer Bereich bei gleich-
zeitiger radialer Ausdehnungstets homogen leuchtet. Entsprechende 3D Simulationen, die

eventuell die kreisféormige Ausdehnung bestéitigen konnte, stehen noch aus.

Sehr interessant sind die Ergebnisse bei vergréflertem Grundgebiet. Dabei sind zwei
verschiedene Simulationsmethoden zum Einsatz gekommen. Bei der ersten Methode wird
ein in der xy-Ebene zentriertes Startfilament vorgegeben und daraufhin wird die Rechnung
mit einer leicht vergréflerten Spannungsamplitude gestartet. Die Spannungsamplitude ist
dabei gerade so gross, dass sie in der entsprechenden Q;/,U-Kennlinie (1D Simulation)
oberhalb des unstetigen Sprungs von kleiner zu grofler iibertragender Ladung liegt. In der
zweidimensionalen Rechnung ziinden dann im weiteren Verlauf der Simulation weitere Fi-
lamente. Insgesamt stellt sich eine nahe zu raumlich periodische Anordnung der einzlenen
Filamente ein. Die Rechnungen zeigen, dass der gegenseitige Filamentabstand im Bereich
von 1-2 pm liegt. Ahnliche Filamentabstinde sind auch in experimentellen Untersuch-
ungen zu finden. In einer analogen dreidimensionalen Simulation zeigt sich ein &dhnliches
Bild. Es resultiert hier ein quadratisches Filamentgitter (vgl. Abb. 8.3). An dieser Stelle
sel angemerkt, dass solche periodischen Filamentanordnungen im Experiment nicht beob-
achtet werden. Eine mit dem Experiment vergleichbare Situation kann mit der zweiten
Methode realisiert werden. Hier startet die 2D Simulation mit einer homogenen Anfangs-
bedingung und einem zusétzlichen Rauschterm. Die Spannungsamplitude wird dabei so
gewdhlt, dass sie unterhalb der Schwellenspannung fiir den Sprung vom unteren auf den
oberen Zweig liegt. In diesem Fall entwickeln sich mehrere Filamente auf dem Grundge-
biet, wobei eher eine mit dem Experiment vergleichbare unregelméifiige Filamentierung
zu beobachten ist (vgl. Abb. 7.23b.)). In diesem Zusammenhang ist dabei die 3D Simu-
lation besonders interessant (vgl. Abb. 8.5). Hier deutet sich zu Beginn der Simulation
eine teilweise rdumlich inhomogene Verteilung der einzelnen Filamente an. Aber aufgrund
der extremen Rechenzeit kann noch nicht endgiiltig geklért werden, ob sich eine rdumlich

periodische oder inhomogene Verteilung einstellt.

Im Experiment treten neben den stationdren Mirkrofilamenten und kreisférmigen
Doménen noch weitere dynamische Muster auf (vgl. Abbn. 3.14), die mit dem hier vorlie-
genden Ladungstrégertransportmodell bisher noch nicht simuliert werden konnten. Beson-
ders interessant sind dabei die sich radial nach auen ausbreitenden Autowellen (vgl. Abbn.
3.14 (Bild 2)). Sie entwickeln sich dabei aus einem punktférmigen Hochstrombereich, aus
dem sich dann die Ringwelle entwickelt. Diese Erscheinung ist deshalb so interessant, da
bei deren Dynamik zwei Prozesse gleichzeitig ablaufen. Dabei wirkt der &uflere Rand der
Ringwelle als ,,Einschaltfront* fiir das Hochschalten des Niedrigstrombereichs, wihrend

der innere Rand als ,,Ausschaltfront“ wirkt. Dadurch kann sich die Ringwelle nach auflen
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ausbreiten, wobei zusétzlich die Breite des lumineszierenden Ringes konstant bleibt. Dies

deutet darauf hin, dass sich beide Fronten gleich schnell ausbreiten.

In allen diskutierten Simulationen ist fiir einen lokalisierten Hochstrombereich stets eine
postive ortsfeste Raumladungszone verantwortlich. Thre feldverstéirkende Wirkung leitet
iiber die verstéirkte Tunnelinjektion die Ausbildung eines raumlich lokalisierten Hochstrom-
bereichs in der ZnS:Mn-Schicht ein. Das Raumladungsprofil wird dann nach erfolgten Auf-
bau autokatalytisch vom hohen Elektronenstrom (Stofionisation) und vom Léchereinfang
aufrechterhalten. Im Fall einer Autowelle muss in der numerischen Simulation im Gegen-
satz zu einem lokalisierten Filament folgende Situation eintreffen. Zun#chst ziindet ein
Filament innerhalb des Grundgebiets und darauthin leitet der in diesem Bereich erhohte
Elektronenstrom den Aufbau des ortsfesten positiven Raumladungsprofils ein. Dieses Profil
sollte sich dann im weiteren Simulationsverlauf lateral ausbreiten. Diese ,,Einschaltfront*
konnte beispielsweise dadurch erreicht werden, indem man die laterale Diffusionskonstante
der Elektronen ausreichend vergrofiert. Parallel dazu muss ausgehend von Filamentmitte
die positive Raumladung abgebaut werden, damit man die typische Form der Autowelle
erhélt. Diese Ausbildung einer ,, Ausschaltfront” wurde aber in den Simulationen nie beob-
achtet. Ein einmal lokal voll ausgeprégtes Profil der eingefangenden Lécher bleibt erhalten.
Daher liegt die Vermutung nahe, dass ein Prozess fiir die Ausbildung solcher Muster in dem
hier verwendetem Transportmodell noch fehlt. Dieser Prozess hétte dafiir zu sorgen, dass
die Raumladung nur iiber einen bestimmten Zeitraum bestehen kann. Ist er iiberschritten,
so setzt die Rekombination der Raumladung ein und folglich kénnte die oben besprochene
»Ausschaltfront“ entstehen. Dabei sollte idealerweise die Ausbreitungsgeschwindigkeit der
,Ausschaltfront* nicht schneller wie die Geschwindigkeit der ,, Einschaltfront“ sein, damit

immer der ringférmige Hochstrombereich erhalten bleibt.

Verschiedene Experimente deuten darauf hin, dass rdumlich inhomogene Temperatur-
verteilungen einen entscheidenen Einfluss auf die Ausbildung der Autowellen haben. In
Systemen fern vom Gleichgewicht gibt es keinen einheitlichen Temperaturbegriff mehr.
Dennoch konnen unter bestimmten Annahmen einzelne Teilsysteme wie Elektronen,
Locher und Kristallgitter durch Temperaturen charakterisiert werden, wobei die einzelnen
Temperaturen voneinander sehr verschieden sein kénnen. Um die Temperaturdynamik auf
der theoretischen Seite besser untersuchen zu kénnen, muss das bestehende Modell zum
Ladungstrigertransport erweitert werden. Im Zuge dieser Erweiterung (hydrodynamisches
Modell) kommen Transportgleichungen fiir die Teilchentemperaturen und die Gittertem-
peratur hinzu. Physikalisch ist die Mitberiicksichtigung der verschiedenen Temperaturen
interessant, da sie auf eine unterschiedliche Art und Weise die Dynamik beeinflussen. So

bestimmt die Gittertemperatur neben den thermischen Emissionsraten (Locheremission)
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ebenfalls die Injektionsraten durch phononenassistiertes Tunneln. Die Elektronentempera-
tur bestimmt dagegen Einfangraten und insbesondere die Stoflionisation, die bei stark in-
homogenen elektrischen Feldverteilungen nicht notwendigerweise am Ort mit der héchsten
Feldstiarke maximal wird. Mit dieser Erweiterung sind auch einige Probleme verkniipft. So
wéchst natiirlich der numerische Aufwand betréchtlich, da nun weitere lineare Gleichungs-
systeme in jedem Zeitintervall gelost werden miissen. Ausserdem treten in den hinzuge-
kommenen Differentialgleichungen neue Transportparameter auf, deren Werte fiir typische
ZnS:Mn-Strukturen nicht bekannt sind, so dass auch hier wieder fiir ihre Werte Annahmen
gemacht werden miissen, die auf dem experimentellen Wege noch zu verifizieren sind. Fiir
den longitudinalen Transport (1D) hat [MEYER 2003] das hier betrachtete Transportmo-
dell um die Teilchentemperaturen von Elektronen und Lochern erweitert. Dabei blieb aber
die Locheremissionsrate noch konstant. Die Simulationsergebnisse sind dabei sehr &hnlich
zu denen aus dieser Arbeit, da kaum rdumlich inhomogene Temperaturverteilungen zu be-
obachten sind. Die einzelnen Temperaturen fiir die am Transport beteilligten Teilchen sind
zwar recht hoch, aber die Gradienten sind nicht stark ausgeprégt. Die berechneten Qy/oU-
Kennlinien zeigen ebenfalls eine Hysterese, wobei nur eine geringe Abweichung zu der
Kennlinie aus dem Drift-Diffusions-Modell zu erkennen ist. Inwieweit diese hydrodynami-
sche Erweiterung die Ausbildung von dynamischen Mustern (z.B. Autowellen) begiinstigt,
ist zur Zeit noch nicht bekannt. Dabei ist insbesondere der Einfluss einer temperatur-
abhéngigen Locheremission (Beriicksichtigung der Gittertemperatur) auf den gesamten

Ladungstransport zu untersuchen.

Neben dieser Erweiterung auf ein hydrodynamisches Modell sind schon auf der Drift-
Diffusions-Ebene weitere Modellmodifikationen moglich. Diese Modifikationen betreffen
besonders die eingefangenen Loécher. Aktuelle experimentelle Untersuchungen zum Tem-
peraturverhalten und zu Gedéchtniseffekten zeigen, dass mehrere Typen von gebundenen
Lochern den Ladungstransport beeinflussen. In diesem Zusammenhang spricht man von
flachen und tiefen Storstellenniveaus, die freie Locher einfangen kénnen. Wihrend die
an flachen Storstellen gebundenen Locher thermisch und feldinduziert emittiert werden
konnen, kénnen die an tiefen Storstellen gebundenen Locher nur mit Elektronen rekombi-
nieren. Im Transportmodell sind diese verschiedenen Typen von gebundenen Léchern, die
durch unterschiedliche Einfang- und Emissionsraten charakterisiert sind, durch zustzliche
Differentialgleichungen zu beriicksichtigen. Numerisch bedeutet diese Ergénzung keine Er-
schwerung, da die gebundenen Locher nur durch gewohnliche Differentialgleichungen be-
schrieben werden. Aber auch hier spielt wieder eine realistische Modellierung der verschie-
denen Einfang- und Emissionsraten eine wichtige Rolle. Dabei st68t man wieder auf das

bekannte Problem der Unkenntnis wichtiger Parameter. Bis jetzt sind nur die energetischen
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Positionen der Niveaus bekannt. Experimentelle verifizierte Angaben iiber die jeweiligen
Raten sind aber zur Zeit noch nicht bekannt. Auch hier miissen in einem ersten Schritt
wieder sinnvolle Parameterwerte angenommen werden, um so die wesentlichen Auswir-
kungen dieser Erweiterung studieren zu kénnen. Dabei ist insbesondere zu priifen, wie die
Beriicksichtigung weiterer Storstellen die bisherige Ladungstrigerdynamik beeinflusst und

ob sich in den hoéherdimensionalen Simulationen auch dynamische Muster einstellen.
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Zusammenfassung und Ausblick
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Kapitel 10
Zusammenfassung und Ausblick

Gegenstand dieser Arbeit ist die Modellierung von Ladungstransports und
Strukturbildung in elektrolumineszierenden in wechselspannungsgetriebenen ZnS:Mn-
Bauelementen.

Zu Beginn der Arbeit wurde die Modellierung des Ladungstransports ausfiihrlich
diskutiert. Das Ziel war die Entwicklung eines Transportmodells fiir die ZnS:Mn-
Bauelemente. Dazu bendtigten wir zuerst moglichst viele experimentelle Informationen
zum Ladungstransport bzw. zur Elektrolumineszenz in den ZnS:Mn-Bauelementen. Da-
bei konzentrierten wir uns zunéchst hauptsichlich auf den longitudinalen Transport, um
die wesentlichen Prozesse zur Elektrolumineszenzbildung zu extrahieren. So zeigen die
ZnS:Mn-Bauelemente eine Vielzahl von sehr interessanten Eigenschaften, die in dieser
Arbeit mit Hilfe von einigen Kennlinien diskutiert wurden. Dazu geho6ren beispielsweise
die starke Spannungsabhéngigkeit der Elektrolumineszenz, die Abhéngigkeit der Lumines-
zenz von der Mangankonzentration und der ZnS:Mn-Schichtdicke oder Gedéchtniseffekte
(Lumineszenz-Spannungs-Hysterese). Durch die Diskussion verschiedener Kennlinien und
Hinzunahme weiterer experimenteller Ergebnisse wurde ein Transportschema aufgestellt,
mit dem die Elektrolumineszenzbildung in den ZnS-Mn-Bauelementen gut veranschaulicht
werden kann. Die wesentlichen Transportprozesse sind hier noch einmal zusammengefasst

dargestellt:

e Tunnelinjektion von Elektronen aus lokalisierten Zustdnden der Halbleiter-Isolator-
Grenzschicht

e Elektronenbeschleunigung und Band-Band-Stoflionisation
e Locherstrom und Lochereinfang (positive Raumladung)

e Rekombination zwischen Elektronen und eingefangenen Léchern, Lécheremission
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e Anregung der Manganzentren und Lichtemission
e Ladungstriagereinfang an beiden Halbleiter-Isolator-Grenzschichten.

Neben den longitudinalen Bauteileigenschaften, zeigen die ZnS:Mn-Bauelemente in der la-
teralen Elektrolumineszenzverteilung viele verschiedene spontan auftretende Muster. Die-
se hier vorgestellten Muster konnen dabei sowohl rdumlich statisch (Filamente) als auch
dynamisch (Domé#nen, Ringwellen) sein. Verschiedene Untersuchungen zeigten, dass die
beobachteten Leuchtdichteverteilungen nur in einem sehr engen Parameterbereich (Span-
nungsamplitude, Frequenz, Dotierungskonzentration und ZnS:Mn-Schichtdicke) auftreten.
Um ein theoretisches (mathematisches) Modell fiir den Ladungstrigertransport zu bilden,
musste eine passende Beschreibungsebene gefunden werden. Infolgedessen wurden drei

verschiedene Modell-Kategorien, ndmlich
e klassische Gleichungen der Mechanik,
e Boltzmann-Gleichung und
e Bilanz-Gleichungen

intensiv besprochen. Dabei kénnen die Bilanz-Gleichungen durch Integration iiber den Ge-
schwindigkeitsraum aus der Boltzmann-Gleichung, die wiederum aus den exakten Grund-
gleichungen der Mechanik unter bestimmten Voraussetzungen abgeleitet werden. Ein we-
sentliches Auswahlkriterium war dabei die Vergleichbarkeit der Lésung mit experimentell
zuginglichen makroskopischen Gréflen. Im Zuge der Diskussion schieden daraufhin die
ersten beiden Beschreibungsebenen aus, da die jeweils zu berechnende Losung der Trans-
portmodelle viel zu detaillierte Informationen enthalten wiirde, so dass eine direkte Ver-
gleichsmoglichkeit zwischen Theorie und Experiment nicht gegeben wére. Wir sind eher
an makroskopischen Groflen, wie z.B. Strome und Dichten, interessiert, die genau die-
sen Vergleich mit dem Experiment zulassen. Daher diente die dritte Modell-Kategorie als
Ausgangspunkt. In dieser Kategorie liegt eine unendliche Hierarchie von makroskopischen
Bilanz-Gleichungen vor, die fiir die konkrete Modellbildung auf einer bestimmten Ebene
abgebrochen werden muss. Bei dem hier entwickelten Modell geschah dies auf der Drift-
Diffusions-Ebene. Zusammen mit der Poisson-Gleichung folgt ein Transportmodell fiir die
hier im Fall der ZnS:Mn-Struktur zu beriicksichtigen Ladungstrigertypen (freie Elektro-
nen, freie und eingefangene Locher). Charakteristisch fiir dieses Modell ist, dass der Trans-
port der freien Ladungstréger nur iiber Drift und Diffusion erfolgen kann. Die weiter oben
in diesem Abschnitt erwihnten charakteristischen Transportprozesse wurden durch ent-

sprechende Raten (StoBionisation, Lochereinfang, Rekombination) und Randbedingungen
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(Tunnelinjektion, Oberflichenrekombination) realisiert. Hierbei sei noch darauf hingewie-
sen, dass die Anregung der Manganzentren nicht modelliert wird, da die Elektrolumines-
zenz proportional zur iibertragenen Ladung (Strom) in der ZnS:Mn-Schicht ist. Beim ab-
geleiteten Transportmodell handelt es sich um ein partielles Differentialgleichungssystem,
das nicht analytisch lésbar ist. Daraufhin wurde ein numerisches Simulationsprogramm
entwickelt, dass die Losung fiir ein-, zwei- und dreidimensionale Bauteilgeometrien be-
rechnet. Aufgrund der besonderen Struktur der Bilanz-Gleichungen wurde das DD-Modell
mit Hilfe der Scharfetter-Gummel-Verfahrens diskretisiert. Die Diskretisierung fiihrt dazu,
dass in jedem Zeitschritt lineare Gleichungssysteme gelost werden miissen, deren Losung

insbesondere in der 2D bzw. 3D Simulation sehr viel Rechenzeit in Anspruch nimmt.

Fiir die Modellierung der Strukturbildung wurde zunéchst das Drift-Diffusions-
Modell fiir den longitudinalen Transport (1D) in der HSA-Konfiguration (keine
Locheremission, Rekombination zwischen n und pgapped iber R = ojpp;) gelost. Da-
bei haben wir zunéchst die Ladungstragerdynamik innerhalb einer Periode der angelegten
sinusférmigen Wechselspannung untersucht. Schon diese Konfiguration ermdoglichte einen
tiefen Einblick in die wichtigsten Transportmechanismen. So konnten in Abhé#ngigkeit
der angelegten Spannungsamplitude drei verschiedene Transportszenarien extrahiert wer-
den. Wahrend bei niedrigen Amplituden das Strommaximum mit dem Spannungsmaxi-
mum zusammenfillt, fithren mit zunehmender Amplitude zunéchst die sich ausbildenden
Grenzflachenladungen und dann die Reduktion des Tunnelstroms durch Entleerung der
Grenzflachenzustéinde zu einer deutlichen Verschiebung des Strommaximums zu fritheren
Zeiten. Bei grofien Spannungen setzt sich diese Verschiebung weiter fort und zusétzlich
fiihrt schlieflich das Einsetzen der Ladungstragermultiplikation durch Stoffionisation zum
Auftreten eines zweiten Nebenmaximums in Stromverlauf. Dabei werden die generierten
Locher eingefangen und somit bildet sich ein wannenférmiges Ladungsprofil aus, das das
Feld inhomogen abschirmt. Natiirlich wurde auch die Ladungstrigerdynamik fiir viele
Spannungsperioden betrachtet. Die Ladungstrigerdynamik strebt dabei einen periodisch
stationdren Zustand an, in dem sich die Locherrekombination und die Lochergeneration
im Gleichgewicht befinden. Aufgrund dieses Gleichgewichts wird pro Halbperiode stets
die gleiche Ladungsmenge durch die ZnS:Mn-Schicht transferiert. Im Zuge der Untersuch-
ungen zum periodisch stationéren Zustand wurde das abgeleitete DD-Modell mit dem oft
in der Literatur benutztem Standardmodell von Howard, Sahni und Alt (HSA-Modell)
verglichen. Dabei ergab sich nur fiir den Fall eines sehr groflen Einfangkoeffizienten eine
sehr gute Ubereinstimmung der beiden Transportmodelle.

Mit der Einfithrung der Locheremission verdnderte sich bei konstant gehaltener Span-

nungsamplitude die Ladungsdynamik. Es zeigte sich, dass das positive Raumladungsprofil
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infolge der Locheremission nicht so stark ausgepragt ist. Somit ist ihre feldverstérkende
Wirkung kleiner und darauf wird weniger Ladung durch die Zinksulfidschicht transferiert.
Aber trotzdem macht sich die Feldabschirmung durch die Grenzflichenladungen und die
positive Raumladung bemerkbar, wobei die Abschirmung durch letztere infolge der Lcher-
emission schwécher ist.

Als né#chstes wurde untersucht, ob die in verschiedenen Experimenten beobachtete
Lumineszenz-Spannungs-Hysterese mit dem DD-Modell simuliert werden konnte. In der
Simulation wurde dazu eine zur Lumineszenz dquivalente Grofie Qo (pro Halbperiode im
stationdren Zustand iibertragende Ladung) berechnet und gegen die Spannungsamplitude
aufgetragen. Die Kennlinien zeigten analog zum Experiment ebenfalls ein bistabiles bzw.
hystereseartiges Verhalten. Der Ausloser dieser Bistabilitéit ist die ortsfeste positive Raum-
ladung, deren Dynamik mit Hilfe der Nettogenerationsrate 2 = T'— G5 — R untersucht
wurde. Fiir den Fall der ansteigenden Spannung baut sich ausgehend von einer kleinen
Startspannung die positive Raumladung infolge der Stoffionisation und des L&chereinfangs
kontinuierlich auf. Zunéchst fliefit aber nur ein geringer Strom (Q; /5 klein) durch die ZnS-
Mn-Schicht (Niedrigstromzustand), da die positive Raumladung zu schwach ausgeprigt
ist, damit sie das Feld verstdrken und somit einen hoheren Tunnelstrom auslésen kann.
Wird aber eine Schwellenspannung U < Ugenwelle €rreicht, so dndert sich Q5 schlagartig
und somit fliefit nun ein deutlich gréferer Strom durch die ZnS:Mn-Schicht (Hochstrom-
zustand). Die Kennlinie zeigt bei dieser Spannung einen unstetigen Sprung. Der Grund
hierfiir liegt in der massiven Generation von Elektronen und Lo&chern begriindet, wobei
letztere eingefangen werden und somit das Raumladungsprofil immer weiter anwichst.
Dieses koppelt wiederum an das elektrische Feld und 16st eine hohere Tunnelinjektion
aus, die ihrerseits wieder die Stofionisation noch weiter verstirkt und noch mehr Locher
zum FEinfang bereit stellt. Somit wichst die Raumladung schnell an, bis im periodisch
stationdren Zustand die Lochergeneration (Lochereinfang) und die Locherrekombination
(Locheremission, Rekombination zwischen n und papped) im Gleichgewicht sind. Bei wei-
teren Spannungserhchungen ist dann nur eine geringe Erhchung in der iibertragenden La-
dung zu beobachten. Wird dann die Spannung ausgehend von diesem Hochstromzustand
kontinuierlich gesenkt, so bleibt der Zustand zunéchst auch fiir Spannungen unterhalb
von U < Uschwelle €rhalten. Infolge der Spannungsabnahme reduziert die Rekombination
infolge schwicherer Generation die positive Raumladung, aber insgesamt bleibt ihr wan-
nenférmiges Profil erhalten und kann so fiir eine hohe Tunnelinjektion sorgen. Bei einer
weiteren Spannungsreduzierung bricht das wannenférmige Raumladungsprofil zusammen,
da zu wenige Locher eingefangen werden, um so den Verlust an Raumladung infolge der

Rekombination zu kompensieren. Daraufhin kann der Hochstromzustand nicht mehr auf-
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rechterhalten werden, und Q5 springt unstetig auf den Niedrigstromzustand zuriick. Tm
Zuge weiterer Untersuchungen zur Hysterese bzw. Bistabilitdt wurden einige Simulations-
parameter gezielt variiert. Dabei zeigte sich, dass die Hysteresebreite stark von Parametern
abhéngt, die fiir den Aufbau der positiven Raumladung verantwortlich sind. Dazu z&hlen
neben dem Einfangkoeffizienten, die Locheremissionsrate auch die Frequenz der angeleg-
ten Spannung. Im Fall der Lécheremissionsrate konnte beispielsweise die Rate so optimiert

werden, so dass die Hysteresebreite maximal wurde.

Die simulierten Q;/-U-Kennlinien waren fiir den weiteren Untersuchungen der Struk-
turbildung sehr wichtig, da in typischen Experimenten nur Muster in einem Spannungs-
bereich in der N#he des unstetigen Sprungs von schwacher zu starker Lumineszenz (d.h.
Ubergang: Niedrigstromzustand — Hochstromzustand) zu beobachten waren. Daher wur-
den entsprechende 2D Simulationen durchgefiihrt, wobei die Spannung so gewéhlt wurde,
dass sie knapp unterhalb der Schwellenspannung Uscpwelle 1ag. Im Fall rdumlich homo-
gener Anfangsbedingungen konnten keine Stromfilamente beobachtet werden. Eventuell
auftretende Inhomogenitdten wurden sofort vom System geddampft und somit blieb der
radumlich homogene Zustand stabil. Zur weiteren Untersuchung wurde die Anfangsbedin-
gung verdndert. Die Simulationen wurden daraufhin zun#chst mit einer bistabilen An-
fangsbedingung gestartet, deren Form sich dabei an die entsprechende fiir die gewihlte
Spannung bistabile Q; /o-U-Kennlinie richtete. Dadurch flieit zu Beginn der Simulation im
Bereich aufgrund des Vorhandenseins eines wannenférmigen positiven Raumladungsprofils
ein wesentlich héherer Strom als im restlichen Bereich des Bauelements. Man gab gewisser-
mafen ein Startfilament vor und betrachtet anschliefend dessen weitere Zeitentwicklung.
Die Simulationen zeigten, dass sich mit dieser Form der Anfangsbedingung ein r&umlich
lokalisiertes Stromfilament stabilisieren lédsst. Dabei resultierte stets die gleiche Filament-
form und zwar unabhéngig davon, wie breit der anfingliche Hochstrombereich gewahlt
wurde. Da bei einer rdumlich homogenen Anfangsbedingung alle Fluktuationen ged &mpft
wurden, wurde zusétzlich das Ferminiveau der Grenzflachenzustinde verrauscht. In den
durchgefiihrten Simulationen (Spannung unverdndert, U < Uschwelle) konnten ebenfalls
lokalisierte Filamente stabilisiert werden, wobei ihre Form identisch zu denen war, die mit
Hilfe der bistabilen Anfangsbedingung erzeugt wurden. An dieser Stelle ist anzumerken,
dass die Filamente sich nur dann herausbildeten, wenn die Simulationsspannung knapp
unterhalb der Schwellenspannung U < Usgehwelle 1ag. Anderenfalls baute sich die bistabile
Anfangsbedingung ab bzw. die ,,verrauschte* Simulation blieb rdumlich homogen.

Die raumliche Gestalt eines Stromfilaments wird durch die positive Raumladung und durch
die beiden Grenzflichenladungen bestimmt. Die daraus resultierenden transversalen Feld-

komponenten sorgen dafiir, dass die Elektronen und Locher in die Richtung des Filament-
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zentrums fokussiert oder defokussiert werden. Zusétzlich sind transversale defokussierende
Diffusionsstrome infolge Dichtegradienten zu beachten. Im Fall der bistabilen Anfangsbe-
dingung fiihren die fokussierenden und defokussieren lateralen Stromkomponenten dazu,
dass sich das anfingliche Startfilament je nach Breite entweder ausdehnt oder einschniirt.
Im Fall des Rauschterms ziinden die Filamente aufgrund rdumlicher Stromfluktuationen,
die dann den autokatalytischen Aufbau des wannenférmigen Raumladungsprofils einleiten.
Auch hier werden die Filamente mit Hilfe lateraler fokussierender und defokussierender
Stromkomponenten stabilisiert. Um den Stabilisierungsprozess noch besser zu verstehen,
wurden gezielt die lateralen Diffusions- bzw. Mobilitatskonstanten geéndert. Daraus folg-
te unter anderen, dass sich mit einer bistabilen Anfangsbedingung und einer vergrofierten
Elektronendiffusionskonstanten (Mobilitdt unverdndert) kein stationéres Filament bildete.
Es entstanden stattdessen zwei Fronten die sich nach aufien bewegten und so das gesamte
laterale Simulationsgebiet in einen homogenen Hochstromzustand versetzten.

Motiviert durch ,verrauschte“ Simulationen, in denen sich zwei Filamente ausbildeten
und sich gegenseitig abstieen, wurde die Filamentwechselwirkung genauer untersucht.
Zur besseren Untersuchung wurde dazu zuerst ein in y-Richtung zentriertes Filament mit
Hilfe einer bistabilen Anfangsbedingung (U < Ugschwelle) €rzeugt. Nach erfolgter Stabi-
lisation wurde die Spannung leicht iiber die Schwellenspannung erhéht (U > Usehwelle)-
Dadurch kénnen neben dem bereits bestehenden Filament weitere Filamente ziinden, wo-
bei insgesamt sowohl die Filamentbreite als auch die Stromscheitelwerte leicht zunehmen.
Wieviele neue Filamente hinzukommen héngt aufgrund der periodischen Randbedingung-
en entscheidend von der lateralen Bauteilbreite ab. Ist sie zu klein, so sind aufgrund der
besonderen rdaumlichen Form der Grenzflichenladungsdichten (Nebenmaxima an der mo-
mentanen Kathode) neben dem existierenden Filament keine starken Tunnelinjektionen
moglich und somit unterbleiben weitere Ziindungen. Da diese strominhibierende Eigen-
schaft der Grenzflichenladungen nur eine begrenzte Reichweite hat, kénnen bei einer Ver-
groferung der lateralen Bauteilbreite neue Filamente hinzukommen. Dabei enstehen z.B.
bei einer Bauteilbreite von 4.0 pm neben dem bestehenden Filament noch zwei Filamen-
te. Im Zuge ihrer Stabilisierung durch transversale Drift- und Diffusionsstréme entsteht
zunéchst eine Strukturierung mit ungleichen Filamentabstdnden. Die ungleichen Absténde
werden aber im weiteren Verlauf der Simulation langsam abgebaut, da das elektrische Feld
zwischen den beiden neuen Stromfilamenten abgeschirmt wird. Dies fithrt bezogen auf das
jeweilige Filamentzentrum zu unsymmetrischen fokussierenden bzw. defokussierenden la-
teralen Transportprozessen, die dazu fithren, dass sich die beiden Filamente voneinander
abstoBen. Somit stellt sich im periodisch stationdren Zustand eine Filamentierung ein,

in der alle Stromfilamente den gleichen rdumlichen Abstand (ca. 1.2-1.3 pm) voneinan-
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der haben. Dabei ist zu beachten, dass dieser Abstand charakteristisch fiir eine bestimmte
Spannungserhshung iiber die Schwelle hinweg ist. Fillt die Spannungserhthung gréfler aus,
so nimmt der lateraler Abstand bei gleichzeitiger Filamentverbreiterung ab. Bei einem zu
grofen Anstieg der Spannung koénnen keine einzelnen Filamente stabilisiert werden. In

diesem Fall wird das gesamte Gebiet in den Hochstromzustand versetzt.

Damit man die Simulationsergebnisse besser mit den experimentellen Ergebnissen ver-
gleichen kann, wurden erste dreidimensionale Simulationen durchgefiihrt. Dabei stellte sich
zuerst heraus, dass der Rechenaufwand im Vergleich zu den 2D Simulationen deutlich an-
stieg. Um eine moglichst feine Auflésung in der transversalen Ebene zu erlangen, wurde die
bisherige Anzahl der Diskretisierungspunkte in longitudinaler Richtung reduziert. Analog
zu den 2D Simulationen haben wir auch hier versucht einzelne Stromfilamente zu stabilisie-
ren. Dazu wurden in einem ersten Schritt 3D Simulationen mit unterschiedlichen bistabilen
Anfangsbedingungen (quadratische oder rechteckige Geometrie) gestartet, wobei die Simu-
lationsspannung knapp unterhalb der Schwellenspannung Uschwelle der Qg /2—U—Kennlinie
lag. Die Rechnungen zeigten, dass stets kreisférmige Stromfilamente in der ZnS:Mn-Schicht
durch transversale Drift- und Diffusionsstréme stabilisiert werden kénnen. Infolge der Sta-
bilisierung zeigt die rdumliche Anordnung der Grenzflichenladungen ebenfalls die gleichen
Details wie in der 2D Simulation, mit dem Resultat, dass sich das Filament lateral nicht
weiter ausdehnen kann.

Ausgehend von einem bereits stabilisierten Filament in der Mitte der transversalen Ebe-
ne haben wir die Spannung wieder {iber die Schwellenspannung Ugchwelle hinweg erhoht.
Dabei vergrolert sich das bereits bestehende Filament leicht und zusétzlich ziindeten je
nach Grofle der transversalen Ebene weitere Filamente. Auch hier konnten wir eine zum
2D Fall identische Situation beobachten. Infolge der speziellen Anordnung der Grenz-
flichenladungen fand in einem kreisférmigen Gebiet rund um das bereits existierende
Filament keine Ziindung statt. Deckt dieses Gebiet die transversale Ebene ab, so ziinden
keine weiteren Filamente. Wird nun die Ebene leicht vergroflert, so ist dies nicht mehr
der Fall. In dieser Situation ziindeten kreisférmige Filamente in den vier Ecken der Ebe-
ne, so dass ein quadratisches Filamentgitter mit einer charakteristischen Gitterkonstante
entstand. Diese Form des Filamentgitters stellt sich auch bei gréfieren Grundgebieten ein.
Dabei stabilieren sich stets zuerst einzelne Filamente am Rand wie bisher. Falls der Ab-
stand dieser neuen Filamente zum zentralen Filament geniigend grof} ist, konnen weitere im
Zwischenraum stabilisiert werden. Zusétzlich wurde auch hier versucht Filamente aus dem
rdumlich homogenen Zustand mit Hilfe eines Rauschterms zu erzeugen. Die endgiiltigen
Simulationsergebnisse konnten zu diesem Zeitpunkt noch nicht abschliefend diskutiert

werden, da die Losung aufgrund der extremen Rechenzeit noch nicht stationér war. In der
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Zeitentwicklung der ersten 5000 Perioden konnte die Stabilisierung einiger kreisférmiger
Filamente aus einer ,wabenformigen“ Ziindung beobachtet werden. Dabei erschien die Fi-
lamentierung zunéchst unregelméfig und es sind teilweise noch einige ldnglich ausdehnte
Strukturen zu erkennen. Inwieweit sich die Filamentierung noch weiter veréndert, muss in

weiteren Rechnungen geklért werden.

Zum Abschluss dieser Arbeit wird ein kurzer Ausblick fiir zukiinftige Projekte gege-
ben. Die Simulationen fiir eine zwei- bzw. dreidimensionale Bauteilgeometrie zeigten, dass
lokalisierte Hochstrombereiche in der ZnS:Mn-Schicht stabilisiert werden konnten. Dabei
konnten bisher sowohl raumlich stationdre (Mikrofilamente) als auch rdumlich dynamische
(Doménen) Stromdichteverteilungen beobachtet werden. Das Experiment zeigt aber noch
weitere kompliziertere Muster wie z.B. Ringwellen oder Spiralen. Sie konnten bisher in
der Simulation noch nicht stabilisert werden. Dabei ist in weiteren Projekten zu priifen,
ob das hier verwendete Transportmodell iiberhaupt zur Ausbildung solche Muster in der
Lage ist oder ob noch zusétzliche Transportprozesse beriicksichtigt werden miissen. Im
Fall zusétzlicher Transportprozesse sind vor allen Dingen die Prozesse interssant, die die
Dynamik der positiven Raumladung betreffen, da sie fiir die lokalisierten Hochstromberei-
che duflerst wichtig sind.

Aktuelle experimentelle Untersuchungen zeigen, dass offenbar mehrere Typen von gebun-
denen Lochern (flache und tiefe Stérstellennivueaus) den Ladungstrigertransport sowie
die Strukturbildung beeinflussen. Thre Beriicksichtigung im bestehenden Simulationspro-
gramm wiére problemlos, da ihre Modellierung auf die Lésung von gewohnlichen Differen-
tialgleichungen fiihrt. Diese Modifikation wére sehr interssant, da die Storstellenniveaus
durch verschiedene Einfang- und Emissionsraten charakterisiert sind. Dabei ist insbeson-
dere die Frage zu untersuchen, wie sich das Raumladungsprofil veréindert und welche
Strukturen sich stabilisieren lassen. Motiviert durch experimentelle Untersuchungen, in
denen rdumlich inhomogene Temperaturverteilungen einen wesentlichen Einfluss auf die
Ausbildung von Autowellen haben, scheint eine Erweiterung auf ein hydrodynamisches
Modell ebenfalls sehr interessant zu sein. Fiir den longitudinalen Transport wurde diese
Modifikation bereits schon vorgenommen. Im néchsten Schritt miissen im Simulations-
programm weitere Raumdimensionen implementiert werden, damit die Strukturbildung
untersucht werden kann.

Im Zuge der Diskussion moglicher Verbesserungen des Transportmodells st63t man immer
wieder auf das Problem der Unkenntnis wichtiger Materialgrofien. Alle diskutierten Er-
weiterungen bendétigen aufgrund der hinzukommenden Transportgleichungen weitere Ma-
terialparameter, die nur teilweise oder gar nicht fiir die ZnS:Mn-Struktur bekannt sind.

Daher fillt zur Zeit eine moglichst realistische Modellierung der auftretenden Transport-
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koeffizienten schwer. In einem ersten Schritt kénnen Annahmen iiber ihre Werte gemacht
werden. Diese Problematik tritt auch schom im hier verwendeten Drift-Diffusions-Modell
auf und erschwert so den direkten Vergleich mit experimentellen Ergebnissen. Inwieweit
aktuelle Ergebnisse fiir den Stofionisationskoeffizienten fiir einkristallines Zinksulfid die
bisherigen Simulationsergebnisse beeinflusst, muss noch untersucht werden.

Der periodisch stationére Zustand stellte sich oft erst nach sehr vielen Spannungsperioden
ein. Dies bedeutete im Fall zweidimensionaler bzw. dreidimensionaler Simulationen sehr
lange Simulationszeiten auf dem Rechner. Insbesondere konnten dreidimensionale Simula-
tionen teilweise nur mit reduzierter raumlicher Diskretisierung durchgefiihrt werden, weil
die Losung der linearen Gleichungssysteme sehr aufwéndig ist. Da bei Hinzunahme weite-
rer Transportgleichungen (hydrodynamisches Modell, weitere flache und tiefe Storstellen)
der Rechenaufwand noch weiter steigt, muss iiber eine verbesserte Lsungsstrategie nach-
gedacht werden. Aufgrund der groflen Dimension der Gleichungssysteme und der Verwen-
dung von iterativen Losungsverfahren bietet sich die Implementierung des bestehenden
Simulationsprogrammes auf einen Parallelrechner an. Dabei ist die Hoffnung, dass das
resultierende Simulationsprogramm gute Skalierungseigenschaften besitzt und erweiterte

Transportmodelle in einem akzeptablen Zeitraum geldst werden kénnen.
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Anhang A
Komplette Diskretisierung

Hier wird die vollstdndige Diskretisierung des im Kapitel 4.4 vorgestellen Transportmodells
erldutert. Dabei werden alle diskreten Gleichungen fiir die ein-, zwei- und dreidimensionale

Simulation aufgelistet. Zuvor folgen einige Bemerkungen und Definitionen.

A.1 Bemerkungen und Definitionen

Alle Indizes in den folgenden Gleichungen beziehen sich auf die Abbildungen

— 1D: Abbildungen 5.3 und 5.4
— 2D: Abbildungen 5.6 und 5.8
— 3D: Abbildungen 5.7 und 5.9

e Von auflen an die MISIM-Struktur angelegtes Potential: U (t)
e Der Index t bzw. t + At bezieht sich auf den jeweiligen Zeitschritt
e Das Potential V' ist hier bereits auf die thermische Spannung kp7T'/q skaliert
e Bernoulli-Funktion: B(z) = o5
xp(z)—1
e Intervallmitten: o; = %(lZ +lio1) B = %(kj +ki—1) Ym= %(hm + him—1)

e Periodische Randbedingungen in 2D:

— Index j — 1 =0 fiir j = 1: Indextransformation (j — 1) — ny

— Index j 4+ 1 =ny + 1 fiir j = n,: Indextransformation (j +1) — 1

e Periodische Randbedingungen in 2D:
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— Fiir Index j analog wie in 2D
— Index m — 1 = 0 fiir m = 1: Indextransformation (m — 1) — n,

— Index m 4+ 1 = ny + 1 fiir m = n,: Indextransformation (m +1) — 1

A.2 1D Diskretisierung

A.2.1 Poisson-Gleichung

Kontakte

Vi=U®t) V!

ny+nm+ny

=0 (A1)

Gesamtes Simulationsgebiet ohne Grenzflichen

Diskretisierung giiltig fiir: Vi € {2,...,n; + ny +np — 1} \ {0y, 7y + np }

1 1 1 1
Vil - - Vi, ——+ Vi —
! < Loy li—1oy ) Vi li—1oy Vi lioy

0 firi=2,...,n; — 1 und (A.2)

— i:nl+nm—1’...,nl+nm+nr_1

. (nﬁ—pﬁ—p'frapped’t) firi=mn;+1,...,n; +npm — 1

Linke Isolator-Halbleiter-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fiir: 1 = n;

€ €d,1 €d,1 €
Vit<—_z_ >+Vt "‘Vizrlf
(]

li I i
ql' 4 plinks,t (AB)
_ 7 t_ ot t'rappe ,t> e R
220 <nz b; —p; £0
Rechte Halbleiter-Isolator-Grenzfliche
Diskretisierung giiltig fiir: ¢ = n; + n,
€ €
L ) R T T
l; li—1 li—1 l; Ad
ql4 1 d prechts,t ( . )
_ dh— t_ ot _ t'rappe RATN
250 <n2 pl pl > 80
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A.2.2 Kontinuitatsgleichung der Elektronen und der Lo6cher

Ohne Halbleiter-Isolator-Grenzflichen

Diskretisierung giiltig fiir: Vi € {ny,...,n; + ny}

1 1
nitat (_ Dn,zl_B(Vit —Vh) - Dnazl—B(Vz‘t -Vi)-
. i1

1 RE‘FAt
AT P *
1
”fJ—HAt Dn,zl‘ B(VE, = VH+ (A.5)

1
S (= D BV = Vi) = Dy BV~ V)~
[E " pj”“]ai >+

1

t+At
P 1 Dpzl‘ 1
i—

B(—=(V, — Vi)+ (A-6)
1
p;i?t Dp,zl_B(_(V‘{H - Vzt))

3 (3
3

1
L

Linke Isolator-Halbleiter-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fiir: i = n;

5 1 2 RIFM
t+At ¢ ¢
ni <— Dn,Z?B(‘/Z - ‘/i+1) - E - Z_Z,Sn o ng—i‘At >+
2
KA
1 2 1,t
_ —Gi _ E’I’Li _ l_i]iunne
5 12 T
t+At ¢ t
Pl (— Dp,zEB(—(Vi - Vi—l—l)) AL Z_Z-Sp B pZH*At >+
2
R Dy 2BV~ V) Y
(A
1

Al
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Rechte Halbleiter-Isolator-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fiir: i = n; + nyy,

2 1 2 RiHAt
t+At t t
n; <_Dn,3ﬁB(Vi —Vi—l)—E—Esn_#>+
2
W2 D, 2BV, - V) (29)
1—1
= _Gt — Lnt _ 2 stunnel ¢

AT

2 1 2 THAL

t+At t t 7

p; ( - Dp7zll-2,1B(_(Vi - Vz‘—l)) - Kt - iy Sp — zingAt >+

2

P Dy B(-(VL — V) (4.10)
1

— Gttt —

GZ KA Atpl

A.2.3 Kontinuititsgleichung der eingefangenen Locher

Diskretisierung giiltig fiir: Vi € {n;,...,n; + np}

pprapped,tJrAt _ p;rapped,t + At(TngAt _ R§+At . Qf) (All)

)

A.2.4 Grenzflaichenladungen

Diskretisierung giiltig fiir: i = ng, n; + ny,

pitAt = pt 4 At (—snn? Al jiummelt 4 sppt-”t) q (A.12)

3 7

A.2.5 Generations- und Rekombinationsraten

Stoflionisation: G§ = a(Ef)j?’t

t+At_ trapped,t

trappedy . t+At
PP ) : Rz = OnpVtherm™; b;

(A.13)

Rekombination (n-p ( )
Léchereinfang: Tit+At — ,ng-i-At (plrfnax . p;rapped,t) (A15)
(A.16)

. oo t _ g, trapped,t
Locheremission: Y = Bp; '
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A.3 2D Diskretisierung

A.3.1 Poisson-Gleichung

Kontakte

Diskretisierung giiltig fir: Vj € {1,...,n, + 1}
Vlt,j =U(t) VrflJrnernr,j =0 (A.17)

Gesamtes Simulationsgebiet ohne Grenzflichen

Diskretisierung giiltig fiir: Vi € {2,...,n;+nmym+n, — 1} \ {n;,n+ny} und Vj €
{1,...,ny+1}

1 1 1 1
Vil -—- - — +
7 ( Licg,  licioy kB kj—1B; >

Vi v i'-i-vt-

1
t
L LA LT /S
i—1,5 lz'flaz' i+1,j liaz 1,7—1 kjflﬂj

2,7+1 kﬂ
T (A.18)
0 firi=2,...,n; — 1 und

= t=n+nm—1,...,np+nm,+n,—1

q t t trapped,t o
o <ni,j—pi7j—pi,j firi=n;+1,...,n4+n,—1

Linke Isolator-Halbleiter-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fiir: ¢ = n; und Vj € {1,...,n, + 1}

t <_ 262 _ 26d71 _
lileaili—1 +e2li)  lici(eqili—1 + €:21;)

1 1 >+
kiBi ki1
25d1
vt ’
LIy (eqaliog s
1 1
Vi VL
1,7 1 kjflﬁj Z,]+1 kj/Bj

+ V! 2, +
li) b li(eaili—1 +€:l;) (A.19)

2 links,t
qli trapped,t) . Pij
eo(

¢ ¢
eo(ea,1li—1 + €21;) ( B TR S edli—n +e2l;)
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Rechte Halbleiter-Isolator-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fiir: ¢ = n; + n,, und Vj € {1,...,n, + 1}

V-t» ( _ 25d,2 _ 26z _
Z’] lileaoli +e:lic1)  lii(eanli +€2li—1)
1 1 >+
kB kj-10;
2e, 249
Vt )
Y 1 (eqali 4 2lie 1) Z+1j li(eaali +e2li1) (A.20)
1 1
Vi + Vi
T kB kB
2 rechts,t
qlz‘_l (nt ‘ —pt' A trapped t> _ Pi ,J
eo(ea2li +exliz1) 7o er g eo(ea2li +e2liz1)
A.3.2 Kontinuititsgleichung der Elektronen und der Locher
Ohne Halbleiter-Isolator-Grenzflichen
Diskretisierung giiltig fiir: Vi € {n;,...,ny +np} und Vj € {1,...,ny + 1}
vac(_p Pipa v Do DBV~ VY
Ty - n,mT ( i+1 ]) mE ( ij ifl,j)_
oy
Doyt B = Vi) = Du BV = V)=
7—1
1 Rt+At
AT t+At] aiflj >+
(A.21)

Bj Bj
erlA; Dy, @y ]1B(‘/z‘t—1,j Vi) + ”fif; D, l] BV, — Vi)+
i

A @ A
nf’;_f Dn,yﬁB(Vﬁjfl - Vz‘fj) f?d Dy y k; B(Vz g1 Vt ;)

1
t
= <_Gi7j o At 2J> alﬁ]
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B B;
5 (= Doa 2BV = Vi)~ Do B = V)
a;
Dp,y?B(_(Vifj - Vz‘fj+1)) - Dp

J

1T
Ar T AT
At LAl

— B(—(Vi — Vit _
7ykj_1 ( ( 2,] z,j—l))

i+

a; 3; > +

(A.22)
A Bj A Bj

Pt Dp,rﬁB(—(Vzthj — Vi) + it Dp,ml_:B(—(Vizrl,j —Vi)+
A (67 A o

Piso1 Dnyﬁ_llB(—(ijq — Vi) + it Dpvy_k;B(_(Vifj-i-l — Vi)

1
= (‘Gﬁ,j -9, - Kt%a‘) aifl;

Linke Isolator-Halbleiter-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fiir: ¢ = n; und Vj € {1,...,n, + 1}

1

n7y . .
k] ﬁ]
At

1 ‘ ‘ 1 2 RZ,]
DnvymB(‘/Z,] - %J,l) - E - l_isn - nﬁ—;At +

2
ntJrAt < - D B(‘/ij - Vviil,j) -D B(‘/ij B ‘/YifjJrl)_

i,j n,:vl_2
1

2 t

B(Vii1, — Vifj)‘{' (A.23)

t+At
Tit1,5 Dn,xl_g
(A

1 1

A A

nf”;,f D"»ny(Vifj—l B Vztj) + "f}%f Dy y ) }B(Vifjﬂ - Vzt])
k]—lﬁ] /{?jﬁj

_ i t g tunnel,t

B A WAL A R

1
— B(—(Vt —Vt. _
p’ykjﬁj ( ( %,] z,j-i—l))
t+At

1 t t 1 2 Tl]
Dp,ymB(—(Vi,j - Vi,j—l)) AL l_isp - ng;At +

2

A

plf; ! < - Dp,ml_gB(—(‘/ifj - Vz‘t+1,j)) -D
i

2 A.24
pﬁ;ﬁ; Dp,ml_gB(_(‘/izrl,j - sz]))"" ( )
(3

1 1
A A
pf?—f Dp,y_kjilﬂj B(_(Vifjfl o Vifj)) +p§j‘+f Dp,y%B(—(szjH - Vz‘fj))

t t t
= —Gij = — AP
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Rechte Halbleiter-Isolator-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fiir: ¢ = nj 4+ n,, und Vj € {1,...,n, + 1}

1

2
W5 (= DB, = Vi) = Day s B, = Vi)~
i—1 )
t+At
Dn,yikj_lﬂjB(V;‘,j - Vi) — At LT tJ]rAt +
2
nf—’—lA; D, xlz—B(‘/itfl,j - ‘/z?])—’—
i—1
1 1
t+AL t+At
ni,J]r'fl Dn’ykj_lﬂjB(‘/ztj 1 Vt ) Z]+1 DnykjﬁjB(V;]—H
_ _Gt _ int _ i .tunnel,t

Z?] At ? j ll 1 7.]

1

2
P52 (= Do BV = Via) = Do B = Vi) -

1
D, A —

2
A
pfl; Dpﬂ:lz B(=(VLi; = Vi)+
i1

12 A
t t %J
B(=(Vig =Vig=1) = g ~ 7%~ LT >+

1 1
A A
pf,—’]— { Dp y]{? —1ﬁj B( (‘/Zt] 1 Vt )) f—’]—+{ Dp y/{? ﬁj B(_(‘/Zt,]-‘rl

1
=G, — ;-

t
N

A.3.3 Kontinuitédtsgleichung der eingefangene Locher

Diskretisierung giiltig fir: Vi € {n;,...,nj+np} und Vj € {1,...,n, + 1}

trapped,t+At __ trapped,t t+At t+ AL t
i =D, + At(T — RS —Qr )

A.3.4 Grenzflaichenladungen
Diskretisierung giiltig fiir: ¢ = nj,n; + ny, und Vj € {1,...,n, + 1}

1,
sz;At _ pg’j n At( Snan;At +]tunne t Sppt+At) q
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(A.25)

(A.26)

(A.27)

(A.28)
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A.3.5 Generations- und Rekombinationsraten

StofBionisation: Gf’j = Oz(Ef,j)jZJ’-t (A.29)
Rekombination (n-p*#PPed) . R'gjm = anptvthermngj-m E?pped’t (A.30)
Loéchereinfang: Tit,}_m = ’)’P?}At(pfnax - p;?pped,t) (A.31)
Loécheremission: Qﬁ,j = ﬂp:fﬁpped’t (A.32)
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A.4 3D Diskretisierung

A.4.1 Poisson-Gleichung

Kontakte

Diskretisierung giiltig fir: Vj € {1,...,ny + 1} und Vm € {1,... ,n, + 1}

Vi =U@®) V!

17j7m nlJrnernr,j,m

=0 (A.33)

Ohne Isolator-Halbleiter-Grenzflichen

Diskretisierung giiltig fiir: Vi € {2,...,ny4+npm+n, —1} \ {ny,n+nn}, Vj €
{1,...,ny+1} und Vm € {1,...,n, + 1}

- < 1 1 1 1 1 1 >+
b Licg  licvay  kiB5 kj—1B;  hmYm  hm—17m
1 1
t t
Vicijm 1o +Viiiim E+
1 1
t t
wi—lm 5 +Vijrim 55 +
t . t | (A.34)

(VA -
+ i,7,m+1 hm'Ym

(VA
i,7,m—1
J hm—l’}’m

0 firi=2,...,n; — 1 und
= t=n+nm—1,....np+ny,+n, —1

q t ot __trapped,t o _
e <ni’j’m Pijm — Pijm firi=n;+1,...,ny+npy,—1
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Linke Isolator-Halbleiter-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fir: i =n;, Vj € {1,...,ny + 1} und Ym € {1,...,n, + 1}

vt < B 2e, _ 2e4,1 _
o liteanli-1 +e2l;)  lLici(eqili—1 + xe2l;)

1 1 1 1 >+
kiBi  ki—1B;  hmYm  Pm—1Ym

2e41 2e,

Vil ’ + Vi, -

LI (egalion Fesl) T (gl + el

t 1 t 1 (A.35)
Ve 1 .,——+V —+

i,j—1,m kjflﬁj i,7+1,m kjﬁj

1 1

VA - LVt -

2,7,m—+1 hmflr)/m + 2,7,m—1 hm'Ym

links,t
qli

_ (nt ) _pt_ S ptrapped,t) _ pi,j,m
60(6d71li71 +5zlz’) 1,7,m 1,7,mM 1,7, 50(5d,1li71 +5zlz’)

Rechte Halbleiter-Isolator-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fiir: i = nj + ny,, Vj € {1,...,ny + 1} und Ym € {1,...,n, + 1}

vt < B 2e40 B 2¢, B
bIm lileaoli +e:lic1)  lici(eaoli +e2li1)

1 1 1 1 >+
/{?jﬁj kj—lﬁj P Ym Rn—1%Ym

2¢ 2e4,2
Vil : + Vi :
LI (gl +eliog) LI 1 (eqal; + 2lim1)
t 1 t 1 (A.36)
t T v -
27]717m k_]fl/B_] + Zv]+1>m k_]/B_]+
1 1
¢ t
t N V43 -
i,7,m+1 hmflr)/m + i,7,m—1 hm'Ym

2 rechts,t

o qlz’—l (nt pt ptrapped,t) i,5,m
- Z’7 '7m - i7 ‘7m - A’ ‘7 -
eo(egoli +exliz) \ " J LI eo(eqali +exliz1)
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A.4.2 Kontinuitatsgleichung der Elektronen und der Lo6cher

Ohne Halbleiter-Isolator-Grenzflichen

Diskretisierung giiltig fiir: Vi € {n;,...,n; +nm} \ {n,n + nm}, Vj € {1,...,ny + 1} und
Vme{l,...,ny +1}

A B By
nf?jr{mt < _ Dn,z%B(V,] m VvlJrLJ m) — Dn,z lziT_B(‘/z] m Vt 1,7, m)
;7Y Qi
Dmy ;{:m B(V;t,],m _ ‘/ifj-l-l,m) — _Dmy kZA T (Vt,] m ‘/ifj—l,m)—
j—
Dn x i B(Vlt] m Vifj,erl) - Dn,x#B(Vifj,m B V@'fj,m—l)_
h hmfl
1 RN
[Kt AT Oéiﬁj'}/m +
F (A.37)
t+AL Biv t t At ﬁ ik :
iirl,j,m Dy, . lz—zn (V 1,5,m — Vz‘,j,m) + Nit15m D jllm (Vz-i-l Jm Vivj=m)+
R iy A iy
n%—im Dmy kl.imB(Vifj*Lm - Vifj,m) + n?j_’-i-im Dnvy%B(VifjJer B Vifj,m)—’—
t+AL i f3; t t+AL il .
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Linke Isolator-Halbleiter-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fir: i =n;, Vj € {1,...,ny + 1} und Ym € {1,...,n, + 1}
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Rechte Halbleiter-Isolator-Grenzfliche

Diskretisierung giiltig fiir: i = n; 4+ ny,, Vj € {1 ny+1} und Ym € {1,...,n, + 1}
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A.4.3 Kontinuitatsgleichung der eingefangenen Locher

Diskretisierung giiltig fir: Vi € {n,...,n +nn}t, Vj € {1,...,ny+1} und Vm €

{1,...,n, + 1}

trapped,t+At _ trapped,t t+At _ pt+At Ot
i,jm =Pigm AU — B = Qijm)

A.4.4 Grenzflichenladungen
Diskretisierung giiltig fiir: i = nj,n; + ny, und Vj € {1,...,n, + 1}

AL gt o+ A (_ sl FAL g jrunnelt | ot At) .

pz7]7m Z7]7m Z7]7m Z7]7m

A.4.5 Generations- und Rekombinationsraten

StoBionisation: Glim= a(Eij,m)jZf
Rekombination (n—ptrapped) : Rf?gﬁf = Unptvthermn%% Efﬁfé’ed’t
Lochereinfang: Tfjﬁf = vpfjfnt (Pl — p?ﬁfé’ed’t)
Locheremission: fim=0 trapped,t
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Anhang B

Koeffizientenmatrizen in der 2D

Simulation

[Struktur der Koeffizientenmatrizen in der 2D Simulation| In diesem Abschnitt wird der
schematische Aufbau der Koeffizientenmatrizen gezeigt. Vom besonderen Interesse sind die
Positionen der einzelnen von Null verschiedenen Koeffizienten. Die linearen diinnbesetzten
Gleichungssysteme ergeben sich aufgrund der zeit- und rdumlichen Diskretisierung. Im
folgenen wird die Matrix fiir ein 2D Raster, das aus 4x4 (n, = 4, n, = 4) Diskreti-
sierungspunkten besteht, abgebildet. Die resultierende Matrix hat daher eine Bandbreite
von B = 9. Diese Variable gibt die Zahl der Diagonalen in der Matrix an, in den von Null

verschiedene Elemente auftauchen.

e Ordnungsschema: Z = n,(i — 1) +j

%: Hauptdiagonale (HD)

e o: cine Diagonale ober- bzw. unterhalb der HD

¢: (ny — 1) Diagonalen ober- bzw. unterhalb der HD

A: ny Diagonalen ober- bzw. unterhalb der HD
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4 @ e X
< o X o
< o X o
< X e <
< @ o X <
- o X o <
< o X o |
< x o * 4
< @ * X <
< o X o <
< o X o <
- x o * <«
- e X |
e X o “
e X o <

Abbildung B.1: Schematischer Aufbau der Matrizen im 2D Fall. Nur die verschiedenen
Symbole deuten auf von Null verschiedene Matrix an. Alle anderen Elemente sind identisch
Null.



Anhang C

Struktur der
Koeffizientenmatrizen in der 3D

Simulation

Hier wird der schematische Aufbau der Matrizen des 3D Problems gezeigt. In diesem Bei-
spielfall besteht das Diskretisierungsraster aus 3x3x3, also n, = ny = n, = 3, Punkten.
Die Bandbreite betrédgt hier B = 18.

e Ordnungsschema: Z = n,(j — 1) + ngny(i — 1) + m

% : Hauptdiagonale (HD)
e o: cine Diagonale ober- bzw. unterhalb der HD

e A: (n; — 1) Diagonalen ober- bzw. unterhalb der HD

Vv: n, Diagonalen ober- bzw. unterhalb der HD

W: (n, — 1)n, Diagonalen ober- bzw. unterhalb der HD

¢: n,n, Diagonalen ober- bzw. unterhalb der HD
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- <4 o X > |

23
24

5
26
27

i w7

Abbildung C.1: Schematischer Aufbau der Matrizen im 3D Fall. Nur die verschiedenen
Symbole deuten auf von Null verschiedene Matrix an. Alle anderen Elemente sind identisch
Null.
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