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Zusammenfassung

In dieser Arbeit wird ein Modell des Ladungstriagertransports in Diinnschicht—
Strukturen vom Typ der lumineszierenden MISIM— Bauelemente entwickelt, wobei
die Verwendung von mit Mangan dotierten Zinksulfid als Halbleiterschicht voraus-
gesetzt wird. Die wesentlichen Bestandteile dieses Modells sind der Tunnelprozesse
von Elektronen aus Grenzflichenzustidnden in das Leitungsband des Halbleiters, die
Ladungstriagermultiplikation durch Stoflionisation und der Aufbau einer Raumla-
dungsdichte durch den Einfang freier Valenzbandlocher in diskrete Energieniveaus
innerhalb der Bandliicke.

Eine numerische Auswertung des auf eine Raumdimension beschrinkten Mo-
dells zeigt, dass dieses in einem bestimmten Parameterbereich ein bistabiles Ver-
halten aufweist. Die Ursache der Bistabilitdt liegt in der nichtlinearen Struktur des
Gleichungssystems begriindet und ist nicht empfindlich von der Form des Stofio-
nisationskoeffizienten abhéngig. Eine Bestimmung der Ausdehnung und Lage des
bistabilen Bereichs im Parameterraum der experimentell variierbaren Groéfien ergibt
eine gute qualitative Ubereinstimmung mit entsprechenden Messdaten.

Wird die experimentell nachgewiesene Wechselwirkung der Raumladungsdich-
te mit der lokalen Bauteiltemperatur im Modell beriicksichtigt, so kénnen durch
Variation der Amplitude und Frequenz der Versorgungsspannung qualitativ unter-
schiedliche Betriebsmodi eingestellt werden.

Bei niedrigen Frequenzen zeigt das System typische Merkmale eines bistabilen
Mediums. Die Simulation eines auf zwei und drei Raumdimensionen ausgedehnten
Modells zeigt, bei Verwendung geeigneter Anfangsbedingugen und Betriebsparame-
ter, die Entstehung von stationiren Hochstromfilamenten und sich ausdehnenden
Hochstrombereichen.

Ein anregbares Medium besitzt zwar nur einen stationédren Zustand, eine kleine
Storung 1ost jedoch eine kurze aber starke Reaktion des Systems aus. Dieses Ver-
halten zeigt das présentierte Modell bei hohen Frequenzen und nicht zu grofien Am-
plituden. Mehrdimensionale Simulationen zeigen in diesem Modus, bei Verwendung
entsprechender Anfangsbedingungen, die Entwicklung von sich ringférmig ausdeh-
nenden oder spiralférmigen Hochstrombereichen.

Bei etwas hoheren Amplituden wechselt das System in einen oszillierenden Mo-
dus. Die Stromdichte eines eindimensionalen Modells folgt in diesem Fall einer pe-
riodischen Dynamik mit einer Frequenz, die um etwa drei Gréflenordnungen klei-
ner ist als die der Versorgungsspannung. Bei entsprechenden Anfangsbedingungen
konnen in einem dreidimensionalen System Stromdichteverteilungen in Form von
konzentrischen Ringen beobachtet werden. Abhdngig davon wie die Materialpara-
meter gewiahlt wurden, konnen diese stationér sein oder wandern.



Abstract

In this thesis a model is set up to describe the charge carrier transport in thin film
electroluminescent devices. It is assumed, that these devices are of a MISIM (metal
insulator semiconductor insulator metal)— structure and that manganese doped zinc
sulphide is used for the semiconducting layer. The most important physical processes
involved in this model are electron tunneling from surface states into the conduction
band of the semiconductor, charge carrier generation by impact ionisation and the
evolution of a space charge by hole trapping in discrete energy states within the
band gap.

If the model is restricted to only one spatial dimension, a numerical analysis
shows bistable behaviour in a decent parameter range. This bistability is caused by
the nonlinear structure of the system of equations and does not depend sensitively on
the field dependence of the impact ionisation coefficient. An analysis of the position
and extension of the bistable area within the parameter space of quantities which
can be varied experimentally, shows a qualitative good agreement with experimental
results.

There is experimental evidence of an interaction of the space charge with the local
device temperature. If this is included in the model, qualitative different modes of
operation can be found by varying the applied voltage amplitude and frequency.

At small frequencies the system shows typical characteristics of a bistable medi-
um. The simulation of a model which is extended to two or three spatial dimensions,
shows the development of stationary high current filaments and growing high current
areas at suitable initial conditions and operating parameters.

Though an excitable medium shows only one stationary state, a small perturba-
tion causes a short but strong reaction of the system. The presented model shows
this behaviour at high frequencies and not too high amplitudes. In this modus multi-
dimensional simulations show the development of ring or spiral shaped high current
areas.

At slightly higher amplitudes the system switches into an oscillating mode. Wi-
thin an one dimensional model the current density shows an oscillating dynamic
with a frequency which is about three orders of magnitude lower than the one of the
applied voltage. By using the right initial conditions high current areas which are
similar to target patterns can be found in three dimensional systems. Depending on
the material parameters these can be either stationary or dynamic.
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Kapitel 1

Einleitung

Nachdem G. Destriau im Jahr 1936 die Hochfeldelektrolumineszenz entdeckt hatte
[Des36], traumten Physiker in aller Welt davon, die herkommliche Glithlampe durch
ein ,kaltes Licht* emittierendes, elektronisches Bauelemente zu ersetzen. Nach in-
tensiven Entwicklungsarbeiten gelang es, Lumineszenzfolien herzustellen, die unter
anderem in Militdrflugzeugen zur Armaturenbeleuchtung verwendet wurden. Diese
Folien bestanden aus vier verschiedenen diinnen Schichten mit einer Gesamtdicke
von unter einem Millimeter, wobei die eigentlich lumineszierende Schicht ein dielek-
trisches Material (z.B. Kunststoff oder Glas) war, in das kleine, mit Kupfer dotierte
Partikel aus Zinksulfid (ZnS) eingebettet waren. Die Riickseite dieser Schicht wurde
mit einem reflektierenden Material versehen, um die Lichtausbeute auf der Vorder-
seite zu erhohen. Der elektrische Kontakt an der Vorderseite der Folie wurde mit
einer durchsichtigen, aber elektrisch leitenden Indium-Zinn-Oxid (ITO) Schicht her-
gestellt, wihrend die Riickseite mit einer gewohnlichen Kupferelektrode versehen
wurde. Zum Schutz vor Umwelteinfliisse wurden beide Seiten mit durchsichtigem
Kunststoff oder Glas versiegelt [BS92]. Da aber auch nach jahrelanger Arbeit die
Lichtausbeute dieser TFEL (thin film electroluminescence)-Folien nicht entscheidend
gesteigert werden konnte, gab man die Hoffnung, eine alternative Beleuchtungs-
technologie entwickeln zu konnen, auf. Stattdessen konzentrierte sich die Forschung
darauf, eine auf den TFEL-Folien basierende Technologie zur Datenanzeige zu ent-
wickeln, welche die herkommlichen Anzeigetafeln (z.B. auf Bahnhofen) oder sogar
Fernsehgerite ersetzen sollte. Der kornige Aufbau der Lumineszenzschicht brachte
jedoch einen hohen Anteil an Streustrahlung mit sich und verhinderte so die Ent-
wicklung von Anzeigemedien mit guter Auflésung. Die Anwendung der TFEL-Folien
vom Destriau-Typ ist somit bis heute beschrankt auf Werbetafeln und &hnliche An-
zeigemedien ohne den Anspruch eines hohen Auflésungsvermogen.

Diesbeziiglich vielversprechender waren die von Inoguchi und Mito im Jahr 1977
[IM77] entwickelten, aus fiinf Schichten bestehenden TFEL-Bauelemente. Im Un-
terschied zu den EL-Folien vom Destriau-Typ bestand die eigentliche Lumineszenz-
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schicht aus mit Mangan (Mn) dotiertem ZnS (ZnS:Mn) und wurde von zwei dielektri-
schen Schichten (z.B. Aluminiumoxid (Al,O3)) umschlossen. Der elektrische Kontakt
wurde wiederum durch eine Aluminium- auf der einen und eine I'TO-Schicht auf der
anderen Seite hergestellt. Dieses neue Bauelement, das aufgrund der Abfolge seiner
Schichten auch MISIM (Metal Insulator Semiconductor Insulator Metal)-Struktur
genannt wurde, zeigte beeindruckende Lebensdauern von etwa 10* Stunden und ei-
ne groBe Lichtausbeute von iiber 10* cd/m?. Die spektakuliirste Eigenschaft jedoch
bestand darin, dass das Bauelement bei bestimmten Betriebsparametern eine Art
Gedichtnis zeigte (Memoryeffekt)[MRO77, SKT*81]. Durch eine kurze Erhchung
der Betriebsspannung konnte das Bauelement dauerhaft in einen hell leuchtenden
Zustand gebracht werden, aus dem es nur durch ein kurzes Senken der Spannung in
den dunklen Zustand zuriickgesetzt werden konnte. Es etablierte sich die Hoffnung,
Anzeigemedien mit einem integrierten Speicher zu entwickeln.

In den folgenden Jahren wurden grofie Anstrengungen unternommen, den Memo-
ryeffekt der ZnS:Mn MISIM-Strukturen zu verstehen. Im Jahr 1977 veroffentlichte
Marrello [MRO77] eine wegweisende Arbeit, in der er experimentell zeigen konn-
te, dass die dem Memoryeffekt zugrunde liegende Hysterese in der Leuchtdichte-
Spannungs-Kennlinie auf das bistabile Verhalten der elektrischen Stromstérke zuriick-
zufithren war. Von nun an konzentrierten sich die theoretischen Arbeiten auf die Ent-
wicklung von Modellen zur Beschreibung des Ladungstrigertransportes innerhalb
der MISIM-Struktur. Das erste Modell dieser Art, welches bistabiles Verhalten zeig-
te und somit die Hysterese in der Stromdichte-Spannungs Kennlinie erklaren konnte,
wurde 1982 von Howard, Sahni und Alt (HSA-Modell) [HSA82| priisentiert. Es ba-
sierte auf verschiedene Annahmen, die zum Teil entweder von Howard selbst oder
anderen Wissenschaftlern experimentell nachgewiesenen wurden. Nach ihrer Vor-
stellung sollten aus Grenzflichenzustinden an den Isolator-Halbleiter Ubergingen
Elektronen in das Leitungsband des ZnS:Mn tunneln, dort von starken elektrischen
Feldern beschleunigt werden und durch Band-Band Stoflionisation weitere Elektro-
nen und freie Locher im Valenzband produzieren. Diese freien Locher sollten zum
Teil von tief in der Energiebandliicke liegenden Zustdnden eingefangen werden und
so eine positive Raumladungsdichte erzeugen. Die Elektronen dagegen sollten von
Grenzflachenzustédnden der gegeniiberliegenden Seite aufgenommen werden und dort
eine entsprechend negative Oberflichenladungsdichte bilden. Um den Transport der
freien Ladungstréiger zu beschreiben, verwendeten Howard et al ein System aus zwei
gekoppelten Differentialgleichungen, welches sie mit Hilfe einiger Ndherungen aus ei-
nem Drift Diffusions Modell herleiten konnten. Dieses relativ einfache Modell war
in der Lage, die experimentell gefundene Hysterese in der Stromdichte-Spannungs
Kennlinie zu reproduzieren und gab die Abhéngigkeit der Hysteresebreite von der
Dicke der ZnS-Schicht und von der Mn-Konzentration qualitativ richtig wieder.

Ein anderes Modell, welches ebenfalls die Tunnelinjektion von Elektronen aus
Grenzflichenzustéinden in das Leitungsband der ZnS-Schicht beriicksichtigte, wurde



1990 von Neyts et al [NV9I0, NCVdB94| prisentiert. Im Unterschied zu Howard sa-
hen sie die Ursache der positiven Raumladungsdichte jedoch in der Ionisierung von
neutralen Donatoren statt im Einfang freier Locher. Auch dieses Modell zeigte bista-
biles Verhalten und konnte die Abhéngigkeit der Hysteresebreite von der Frequenz
der angelegten Wechselspannung beschreiben.

1982 warfen Mach und Miiller [MMS82] in ihrem Ubersichtsartikel iiber TFEL-
Bauelemente die Frage auf, wie die Ergebnisse des HSA-Modells von der von den
Autoren angenommenen Form des Stoflionisationskoeffizienten abhingen und ob die
Bistabilitat des Systems nur eine Folge des starken Anstiegs des Koeffizienten mit

dem elektrischen Feld wére. Insbesondere nachdem von Thompson und Allen im
Jahr 1987 [TA87] ein wesentlich flacherer Verlauf des Koeffizienten gemessen und von
Kuligk et al im Jahr 2005 [RKFO05] ein dhnlich flacher Verlauf berechnet wurde, galt
es, diese Frage zu beantworten. Weitere Méangel des HSA-Modells waren, dass weder
die Frequenzabhéngigkeit der Hysteresebreite noch die Abhingigkeit von der Form
der Betriebsspannung reproduziert werden konnten. Das von Neyts et al prisentierte
Modell muss sehr kritisch gesehen werden, seitdem in den Jahren 1995 von Ang et
al [APP795] und 1998 von Hitt et al [HKW97] starke Hinweise darauf gefunden
wurden, dass die Band-Band-Stoffionisation die Hauptursache fiir den Aufbau einer
positiven Raumladungsdichte war.

Neben dem Memoryeffekt fand man Anfang der siebziger Jahre bei bestimm-
ten Betriebs- und Priparationsparametern verschiedene, inhomogene Leuchtdichte-
verteilungen in ausgedehnten MISIM-Strukturen. Beispielsweise konnten bei klei-
nen Frequenzen (< 10 kHz) der Betriebsspannung isolierte, leuchtende Punkte auf
dunklem Hintergrund und netzartige, leuchtende Strukturen beobachtet werden
[RMAS80, ZNK*00, Bea9d3, Zuc97, G195, Gro94, KZNP97]. Bei hoheren Frequen-
zen (> 50 kHz) wurden hédufig sehr komplexe Leuchtdichteverteilungen, wie wan-
dernde Fronten, rotierende Spiralen und Zielscheibenmuster beobachtet [RMASO,
ZNKT00, BV93a, BV93b]. In den folgenden Jahren wurden diese Phinomene sy-
stematisch untersucht und es wurden erste Anstrengungen unternommen, Modelle
zu entwerfen, die diese Strukturbildungen erkldren konnten. Beispielsweise konnte
Raker [Rak03] zeigen, dass mit einem dreidimensionalen Modell des Ladungstrager-
transportes unter bestimmten Voraussetzungen die Entstehung einfacher Strukturen
wie Hochstromfilamente und Multifilamente erklart werden kann. Nachdem bekannt
wurde, dass die Temperatur der MISIM-Struktur wesentlichen Einfluss auf die Stérke
der positiven Raumladung hat [VDV*00, Bri89], favorisierte man Modelle, die eine
Wechselwirkung der lokalen elektrischen Stromdichte mit der lokalen Bauteiltempe-
ratur beriicksichtigten [RMA80, ZNK*00]. Man nahm an, dass hohe Stromdichten
durch Stoffionisation grofie Dichten freier Locher produzieren wiirden, was die Raum-
ladungsdichte erhohen und somit wiederum die Stromdichte steigern wiirde. Hohe
Stromdichten sollten andererseits die lokale Bauteiltemperatur erhohen, was zu ei-
ner Reduktion der Raumladungsdichte und damit der Stromdichte fithren wiirde.
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Bis heute wurde ein solches Modell jedoch nicht konkretisiert, um Strukturbil-
dungsphdnomene zu simulieren. Insbesondere stellte sich heraus, dass weder das
Modell von Howard et al noch das von Neyts et al sich ohne weiteres um eine oder
gar zwei raumliche Dimensionen erweitern lassen wiirden.

Auch wenn die Hauptanwendung der TFEL-Technologie heute in der Hinter-
grundbeleuchtung der auf der Fliissigkristalltechnologie basierenden LCD-Displays
liegt, sind die TFEL-Displays bei einigen Anwendungen nicht zu ersetzen. IThr sehr
robuster Aufbau, die grofie Helligkeit bei hervorragendem Auflésungsvermogen und
die grofle Ansprechgeschwindigkeit machen die TFEL-Displays zu gefragten Pro-
dukten in der Medizin-, Industrie- und Militartechnologie. Auch stellen sie bis heute
die einzige Moglichkeit dar, durchsichtige Displays zu erzeugen, indem die Kup-
ferelektrode ebenfalls durch eine I'TO-Schicht ersetzt wird. Die bisher eingesetzten
TFEL-Displays werden jedoch nicht unter Parametern betrieben, die einen Memory-
effekt hervorrufen, da dieser mit einer schlechteren Lumineszenzausbeute und einer
verringerten Lebensdauer des Displays einhergeht. Durch ein tieferes Verstédndnis
der dem Memoryeffekt zugrunde liegenden physikalischen Prozesse konnten diese
Nachteile verringert werden.

Das Ziel dieser Arbeit zerfillt in zwei Teile. Einerseits sollen die Arbeiten von
Howard et al und Neyts et al fortgefithrt werden, indem mit einem auf verschie-
denen Ebenen erweiterten Modell Stromdichte-Spannungskennlinien berechnet wer-
den. Andererseits sollen mit einem auf zwei und drei rdumliche Dimensionen ausge-
dehnten Modell Strukturbildungsphdnomene untersucht werden.

In den Kapiteln 2 und 3 wird die dieser Arbeit zu Grunde liegende Theorie der
ZnS:Mn MISIM-Struktur erldutert. Wihrend Kapitel 2 einen Uberblick iiber alle
beriicksichtigten physikalischen Prozesse gibt, werden in Kapitel 3 die entsprechen-
den Gleichungssysteme hergeleitet und ausformuliert. Im einzelnen werden dies Aus-
driicke fiir die Tunnelinjektion von Elektronen aus Grenzflichenzustéinden, fiir die
Band-Band Stofionisation, fiir die Wechselwirkung von freien Lochern mit Loécher-
fallen und fiir den Aufbau der Grenzflichenladungsdichte sein. Zur Beschreibung
des Transportes der freien Ladungstrager wird ein hydrodynamisches Transport-
modell aufgestellt. Zusétzlich wird eine Warmediffusionsgleichung eingefiithrt, um
die orts- und zeitabhéingige Bauelementtemperatur zu beriicksichtigen. Es wird sich
herausstellen, dass das System eindeutig durch die Angabe der Raum- und Ober-
flichenladungsdichte sowie der Temperatur gekennzeichnet werden kann und dass
diese Systemvariablen einer nichtlinearen zeitlichen Dynamik folgen.

Die numerisch sehr aufwendige Losung der sich ergebenden Gleichungssyste-
me war einer der Griinde, weshalb lange Zeit kein mehrdimensionales Modell der
MISIM-Struktur aufgestellt und simuliert wurde. In Kapitel 4 wird deshalb ausfiihr-
lich auf die numerische Behandlung der in Kapitel 3 aufgestellten Gleichungssysteme
eingegangen. Insbesondere wird im letzten Teil des Kapitels diskutiert, wie die ent-
wickelten Algorithmen parallelisiert werden konnen, um die extrem rechenaufwen-




digen dreidimensionalen Simulationen auf Parallelrechnern ausfithren zu konnen.

Kapitel 5 kniipft an die schon erwéhnte, nichtlineare Struktur der Gleichungen an
und soll einige grundlegende Einblicke in die Theorie der nichtlinearen dynamischen
Systeme geben. Das Ziel des Kapitels ist nicht die Bereitstellung der in diesem
grofien Fachgebiet entwickelten analytischen Methoden, sondern es soll ein Uberblick
gegeben werden, was fiir Phéinomene unter welchen Bedingungen auftreten kénnen.

Kapitel 6 ist das erste von drei Kapiteln, in welchen die Ergebnisse des ein-
gefithrten Modells prisentiert werden und beschéftigt sich ausschlieSlich mit dem
Ladungstriagertransport senkrecht zu den Schichten der MISIM-Struktur, was auf
ein effektiv eindimensionales Modell fithrt. Der erste Teil des Kapitels behandelt
die Modelleigenschaften unter der Annahme einer zeitlich und rdumlich konstan-
ten Bauelementtemperatur und stellt somit eine direkte Fortfithrung der Arbeiten
von Howard et al und Neyts et al dar. Es wird sich herausstellen, dass das be-
nutzte Modell die Abhéngigkeiten der Hysterese von der Dicke der ZnS-Schicht,
der Mn-Konzentration und der Frequenz richtig wiedergibt. Des Weiteren wird sich
zeigen, dass die Variation der funktionalen Abhéngigkeit des Stoflionisationskoeffizi-
enten vom elektrischen Feld in gewissen Grenzen nur quantitative Auswirkungen auf
die Stromdichte-Spannungs Kennlinie hat, die Hysterese aber erhalten bleibt. Der
Vergleich der Ergebnisse bei Verwendung des Drift-Diffusionsmodels und eines vol-
len, die Ladungstrigertemperaturen beriicksichtigenden, hydrodynamischen Modells
fiihrt zu zwei Einsichten. Zum einen haben die Ladungstrigertemperaturen kaum
Einfluss auf die Kennlinien eines eindimensionalen Systems und zum anderen be-
einflussen die Warmeflussterme der freien Ladungstrager deren Temperaturen nur
minimal [MRNKO06]. Im zweiten Teil des Kapitels wird das interessante Wechsel-
spiel von Raumladungsdichte und lokaler Bauteiltemperatur thematisiert. Es wird
sich herausstellen, dass der gegenseitige Einfluss dieser beiden Variablen mit der In-
teraktion von typischen Aktivator-Inhibitor Modellen, wie sie aus der nichtlinearen
Dynamik bekannt sind, verglichen werden kann.

Das Verhalten des Systems bei Hinzunahme einer rdumlichen Dimension, parallel
zu den Schichten der MISIM-Struktur, wird in Kapitel 7 systematisch in Abhéngig-
keit verschiedener Parameter untersucht. Es wird sich zeigen, dass bei grofler Warme-
leitfahigkeit der ZnS:Mn-Schicht, verschiedene inhomogene aber stabile stationére
Stromdichteverteilungen existieren kénnen. Bei sehr kleinen Warmeleitfahigkeiten
treten inhomogene Stromdichteverteilungen auf, die zwar in der Form stabil sind,
jedoch als Ganzes wandern.

Bei Hinzunahme einer weiteren rdumlichen Dimension sind auf Grund des enor-
men Rechenaufwands keine systematischen Parameterstudien mehr moglich. Statt
dessen werden Parameter verwendet, die in zweidimensionalen Simulationen zu inter-
essanten Ergebnissen fiihrten. Auf diese Weise konnten stationére leuchtende Punk-
te, Zielscheibenmuster und rotierende Spiralen gefunden werden.

Das letzte Kapitel fasst diese Arbeit noch einmal zusammen, wirft Fragen auf, die
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unbeantwortet bleiben mussten und gibt Anregungen wie das présentierte Modell
erweitert werden kann, um diese vielleicht zu beantworten.



Kapitel 2

Grundlagen
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Mikroskop | Abbildung 2.1: MISIM-Struktur
mit ZnS:Mn als dotiertes Halblei-

A emittiertes termaterial und BaTiOs als Iso-

za Licht latorschichten. Die elektrischen
Glas ‘ Kontakte werden iiber eine Alu-
ITO miniumschicht und eine Licht-
Ltlins T BaTiO; durchléssige ITO-Schicht herge-
Lt stellt. Bei Anlegen einer hochfre-
ZnS:Mn (..D U quenten Wechselspannung (> 1
o1 BaTiO kHz) groBer Amplitude (> 100
-Lins 1 V) wird Licht emittiert, welches
Al durch ein Mikroskop beobachtet

> wird.

2.1 Die MISIM-Struktur

Diese Arbeit beschéftigt sich mit dem Ladungstragertransport in als Diinnschicht-
verbund hergestellten Elektrolumineszenzbauelementen (TFEL-Bauelemente) vom
Typ der 1977 von Inoguchi et al [IM77] entwickelten symmetrischen MISIM (Metal
Insulator Semiconductor Insulator Metal)- Strukturen (Abbildung 2.1). In diesen
wird eine diinne Schicht eines dotierten Halbleitermaterials beidseitig mit einem
Dielektrikum beschichtet. Der elektrische Kontakt wird {iber eine Metallschicht an
der einen Seite und iiber eine lichtdurchlassige aber elektrisch leitende Indium-Zinn-
Oxid (ITO) Schicht auf der anderen Seite hergestellt. Wird die MISIM-Struktur mit
einer Wechselspannung hoher Amplitude (> 100 V) und Frequenz (> 1 kHz) betrie-
ben entstehen Feldstiarken, die stark genug sind, um Elektronen aus Oberflachen-
zustédnden an den Grenzschichten von Halbleiter und Isolatormaterial in das Lei-
tungsband des Halbleiters tunneln zu lassen, wo sie beschleunigt werden und durch
die StoBanregung von Dotierungszentren die Elektrolumineszenz auslosen [BS92.
Entscheidend fiir die Lumineszenzausbeute, die Lebensdauer der MISIM— Struk-
turen und die Farbe des emittierten Lichts sind die verwendeten Materialien in
den einzelnen Schichten. Das Isolatormaterial sollte sich durch eine hohe Dielek-
trizitdtszahl auszeichnen, damit der Hauptteil der elektrischen Spannung an der
Halbleiterschicht abfillt. Des Weiteren sollte es natiirlich eine hohe Durchbruch-
spannung aufweisen und transparent fiir das emittierte Licht sein. Diese Kriterien
erfiillen z.B. einige Oxide wie Aluminiumoxid (Al;O3) und bestimmte Ferroelektrika
wie das Bariumtitanat (BaTiOj3), dessen Verwendung in dieser Arbeit angenommen
wird. Das Halbleitermaterial sollte eine grofie Energiebandliicke aufweisen, um das
emittierte Licht nicht zu stark zu absorbieren und es sollte robust gegeniiber grofien
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Dotierung Farbe Leuchtdichte (cd/m™?)
Mn gelborange 7000
ThF3 griin 6000
SmCl; rot 1000
DyF3 gelb 620
PrF; griinlichweifl 400
TmF; blau 10

Tabelle 2.1: Farbe und Leuchtdichte von mit verschiedenen Materialien dotierten
ZnS MISIM-Strukturen [BS92].

elektrischen Feldstérken sein. Mit Erfolg wurden bisher verschiedene Materialien aus
der Klasse der II-VI-Halbleiter verwendet, von denen das Zinksulfid (ZnS) in dieser
Arbeit betrachtet wird. Die Dotierungsatome sollten natiirlich leicht in den Halb-
leiter eingebracht werden kéonnen und ebenfalls stabil gegeniiber hohen Feldstérken
sein. Die Kombination aus Halbleiter- und Dotierungsmaterial bestimmt die Far-
be und Leuchtdichte des emittierten Lichtes. Bei der Verwendung von ZnS lassen
sich durch eine Dotierung mit Mn oder verschiedenen Halogeniden die in Tabelle
2.1 aufgelisteten Farben erzeugen. Es fillt sofort auf, dass blaues Licht nur zu dem
Preis einer sehr geringen Leuchtdichte erzeugt werden kann, was lange Zeit die Ent-
wicklung von Farbdisplays verhinderte. Erst als 1993 durch die Verwendung von
SrS:Se eine hinreichend helle, blaue Lumineszenz erreicht wurde, konnten Displays
mit voller Farbpalette hergestellt werden. In dieser Arbeit wird von einer Dotierung
mit Mangan ausgegangen. Eine ausfiihrliche Diskussion verschiedener Materialkom-
binationen findet sich in dem Ubersichtsartikel von Miiller und Mach [MMS2].

2.2 Der Memoryeffekt

Kurz nach der Entwicklung der ersten MISIM-Strukturen fand man bei der Unter-
suchung stark dotierter Bauelemente eine Hysterese in der Abhéngigkeit der Lumi-
neszenzdichte von der Amplitude der Betriebsspannung. In der, in Abbildung 2.2 (a)
gezeigten, von Marrello [MRO77] gemessenen Kennlinie ist gut zu erkennen, dass
die Lumineszenzstéirke beim Reduzieren der Betiebsspannung davon abhéingt, wie
hoch die elektrische Spannung vorher geregelt wurde. Bei der Beobachtung einer
MISIM-Struktur durch ein optisches Mikroskop konnte Marrello feststellen, dass
die Lumineszenz beim Erhohen der Spannung nicht rdumlich homogen zunahm,
sondern, dass die mittlere Lumineszenzstirke durch die plotzliche Entstehung klei-
ner, hell leuchtender Punkte gesteigert wurde. Es gelang ihm, die Leuchtdichte-
Spannungs-Kennlinie eines einzelnen dieser Punkte zu ermitteln und er fand senk-
rechte Ubergiinge zwischen hell leuchtenden und dunklen Zustinden (Abbildung
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Abbildung 2.2: Leuchtséirke in Abhéngigkeit von der angelegten Spannungsamplitu-
de einer MISIM-Struktur (links) und eines kleinen homogenen Bereichs einer MISTM-
Struktur (rechts) (Abbildungen entnommen aus [MRO77]).

2.2 (b)). Er schloss, dass die Hysterese der MISIM-Struktur eine Konsequenz der
Mittelung kleiner bistabiler Bereiche mit leicht unterschiedlichen Sprungspannungen
sein musste. Weiter konnte er in dieser Arbeit einen monotonen Zusammenhang zwi-
schen Lumineszenzstéirke und mittlerer elektrischer Stromdichte zeigen und folgerte,
dass zur Erklarung des Memoryeftektes ein Modell der Ladungstriagerdynamik auf-
zustellen sei. In den folgenden Jahren wurde die Abhingigkeit der Hysteresebreite
von verschiedenen Parametern gemessen. Sasakura [SKT781] mafi 1981 eine Zunah-
me der Hysteresebreite bei Erhohung der Mangankonzentration sowie bei dickeren
ZnS:Mn-Schichten und Neyts [NCVAB94] konnte eine breitere Hysterese bei hoheren
Frequenzen feststellen.

2.3 Strukturbildungsphinomene

Wie sich bald herausstellte, waren die von Maranello et al beobachteten leuchtenden
Punkte (Abbildung 2.3 (a)) nicht die einzigen rdumlich inhomogenen Leuchtdich-
teverteilungen. Vielmehr wurden vor allem in Bauteilen, die einen Memoryeffekt
zeigten, viele sehr komplexe, raum-zeitliche Muster gefunden, von denen einige Bei-
spiele in Abbildung 2.3 gezeigt sind.

Bei kleinen Frequenzen (< 20 kHz) der Betriebsspannung konnte, neben den
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~200 pm

Abbildung 2.3: Verschiedene in ZnS:Mn MISIM-Bauelementen gefundene, raum-
zeitliche Muster: Leuchtende Punkte (a) [ZNK*00], wachsende Doméne (b)
[VDVT00] (Zeit zwischen den Bildern At = 3 s), Wellenziige (c) [VDVT00] (At =1
s), rotierende Spirale (d) [RMAS80], Entwicklung von Doppelspiralen (e) (die Ab-
bildung (e2) zeigt die Uberlagerung von Bildern zu verschiedenen Zeitpunkten,
wéhrend (el) den dritten Zeitpunkt allein zeigt) [Bea93].

leuchtenden Punkten, auch das in Abbildung 2.3 (b) dargestellte Wachstum von
leuchtenden Doménen beobachtet werden [VDVT00]. Sehr viel komplexere Muster
wurden wéhrend des Betriebs der MISIM-Struktur bei hohen Frequenzen (> 100
kHz) gefunden. So konnten Vlasenko et al [VDVT00] die Entwicklung so genann-
ter Wellenziige (wavetrains) verfolgen, bei denen sich leuchtende Ringe ausbreiten,
wéhrend in ihrem Zentrum sténdig neue Ringe entstehen (Abbildung 2.3 (d)). Mar-
rello et al [RMA80] beobachteten im Jahr 1980 die in Abbildung 2.3 (d) dargestellte
rotierende Spirale. Die Entwicklung solcher Spiralen wurde 1993 von Beale doku-
mentiert und ist in den Abbildungen 2.3 (el, e2) gezeigt. Die Abbildung 2.3 (e2) ist
eine Uberlagerung von Bildern zu verschiedenen Zeitpunkten (wie z.B. Abbildung
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2.3 (el)), wobei die eingezeichneten Pfeile die Bewegungsrichtung der Fronten an-
deuten. Offensichtlich entstehen Spiralarme, indem sich lumineszierende Fronten an
offenen Enden langsam einrollen.

Bisherige Erklarungsversuche dieser Strukturbildungsphénomene gehen meist
von Aktivator-Inhibitor Gleichungen aus, wie sie in der nichtlinearen Physik benutzt
werden. Dabei wird der Raumladungsdichte, wie schon erwéhnt, eine selbstaktivie-
rende Wirkung zugesprochen, wihrend als Inhibitor meist die lokale Gittertempe-
ratur herangezogen wird [ZNK*00]. Experimente, bei denen unter hohen Tempera-
turen die positive Raumladung verschwindet [Bri89], unterstiitzen diese These. Ein
konkretes, auf mikroskopischen Mechanismen basierendes Modell, welches raumzeit-
liche Stukturbildungsphédnomene der beschriebenen Art reproduziert, konnte bisher
jedoch nicht erstellt werden.
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surface states

Abbildung 3.1: Energiebandsche-
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3.1 Das Modell

In diesem Kapitel wird das dreidimensionale hydrodynamische Transportmodell fiir
die ZnS:Mn MISIM-Struktur schrittweise hergeleitet und diskutiert. Die Orientie-
rung des kartesischen Koordinatensystems ist dabei so gewéhlt, wie in Abbildung
2.1 gezeigt. Die z-Achse zeigt also in Richtung der Hauptstromrichtung, wihrend die
x- und y-Achse eine Ebene parallel zu den Schichten des Bauelements aufspannen.
Die Dicken der ZnS:Mn- und Isolatorschichten werden mit L und L,,, bezeichnet.

Die fiir den Ladungstrigertransport wichtigsten Prozesse sind in Abbildung 3.1
in einem Energiebandschema skizziert und nummeriert (1-5). Diese werden im Fol-
genden kurz besprochen, bevor sie im néchsten Abschnitt quantitativ eingefiihrt
werden. Aufgrund der grofien Energiebandliicke von etwa 3.7 eV ist die intrinsische
Ladungstrigerkonzentration in ZnS relativ gering. Hieraus folgt, dass der Stromfluss
bei kleinen Spannungen nicht grofl genug ist, um viele Manganzentren anzuregen und
so eine beobachtbare Lumineszenz auszulosen. Unter groflien Spannungen koénnen
jedoch Elektronen aus Grenzflichenzusténden zwischen der ZnS- und den Isolator-
schichten in das Leitungsband des ZnS tunneln (1) [HSA82], wo sie auf auf ihrem Weg
zur Anode durch starke elektrische Felder beschleunigt werden und durch Stoffioni-
sation (3) [HSA82, APP195, HKW97] weitere Elektronen und freie Locher erzeugen
konnen. Die freien Locher werden auf ihrem Weg zur Kathode teilweise von diskreten
Energieniveaus innerhalb der Bandliicke, so genannten Locherfallen, eingefangen (4)
[HSAS82, Bri97, HKW97]| und nur langsam wieder emittiert (5)[VDV+00, HKW97],
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was zum Aufbau einer positiven Raumladungsdichte fithrt. Die Ladungstriger die
ihr Ziel erreichen, werden von den Grenzflichenzustdnden an der entsprechenden
Seite aufgenommen (2)[HSA82] und bilden eine negative Oberflichenladungsdichte
auf der Seite der momentanen Anode.

Um ein mathematisch behandelbares System zu erhalten, miissen Gleichungen
fiir die einzelnen Prozesse hergeleitet werden. Im einzelnen werden ein Ausdruck fiir
den Tunnelstrom, fiir den Grenzflicheneinfang, fiir den Locheinfang und fiir den Sto-
Bionisationsprozess benotigt. Alle diese Prozesse hingen jedoch von den Dichten oder
Stromdichten der Elektronen, freien und eingefangenen Locher ab, so dass zusétzlich
Verteilungsfunktionen fiir diese bestimmt werden miissen. Da die Emissionsrate der
Locher aus den Locherfallen empfindlich von der lokalen Temperatur der ZnS:Mn—
Schicht abhingt[VDVT00], muss die Selbsterwidrmung des ZnS:Mn-Kristallgitters
durch ohmsche Wirmeproduktion beriicksichtigt werden. Die auftretenden Tempe-
raturgradienten sorgen fiir einen Transport der Wérme aus der Halbleiterschicht
iiber die Isolatoren an die Oberflichen des Bauelements, wo sie an die Umgebung
abgegeben wird. Fiir die Gittertemperatur muss also eine Warmediffusionsgleichung
mit entsprechenden Randbedingungen geltst werden.

3.2 Ladungstrigerdynamik

Wir beginnen die Herleitung der Gleichungssysteme mit der Aufstellung eines Sy-
stems von Differentialgleichungen fiir die Dichten und Stromdichten der Ladungs-
trager.

3.2.1 Die Boltzmann-Gleichung

In der herkommlichen Theorie zur Simulation elektronischer Bauelemente geht man
davon aus, dass es zumindest prinzipiell moglich ist, fiir die Ladungstriger eines
Festkorpers eine Verteilungsfunktion der Form f(k,7,t) zu finden [Czy00]. Quan-
tenmechanisch macht eine solche vom Ort 7 und Impuls hk abhéngige Funktion
keinen Sinn, da diese nicht gleichzeitig scharf gemessen werden kénnen. Rechtfer-
tigen lasst sich dieses Konzept, wenn man die Ortsabhingigkeit auf einer Skala
variiert, die grof§ gegen atomare Abstéinde ist. In diesem Fall kann man sich den
Festkorper in Teilsysteme zerlegt denken, die grofl genug sind, um die Gesetze der
klassischen Mechanik anzuwenden, aber klein gegeniiber den Langen, auf denen sich
die Eigenschaften des Festkorpers (z.B Dotierung) wesentlich &ndern. In diesen Teil-
systemen lassen sich die Ladungstriger durch Verteilungsfunktionen beziiglich des
Impulses beschreiben. Die Ortsabhéngigkeit der Gesamtfunktion ergibt sich dann
aus den Orten der Teilsysteme.
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Es bleibt die Aufgabe, diese Verteilungsfunktion zu bestimmen. Zu diesem Zweck
verwenden wir eine Variation der klassischen Boltzmanngleichung [Czy00]

A7) of (k78 OF(k, 7.0 AT Of (K, T 1) dF
F

dt ot P dt ok dt
1 2 3
= S l-wppf (k7 8)(1 = f(K, 7, 1))
El

Diese Bilanzgleichung besagt, dass die explizite Anderung von f (Ausdruck 1) an ei-
nem Punkt (%, 7) (im Phasenraum) sich aus drei Teilen zusammensetzt. Erstens kann
die Position eines Teilsystems variieren, was zu einer Beeinflussung der Verteilungs-
funktion des Subsystems fiihrt, falls der Festkorper ortsabhéingige Eigenschaften hat
(Ausdruck 2). Zweitens kann der Impuls sich zeitlich verédndern, wenn beispielsweise
ein elektrisches Feld vorhanden ist (Ausdruck 3). Der Term auf der rechten Seite
beinhaltet Ubergiinge von einem Zustand k in andere Zustinde %" innerhalb eines
Subsystems. Die Faktoren w bezeichnen dabei die Ubergangswahrscheinlichkeiten.

Um Transportphidnomene in Festkorpern zu verstehen und zu simulieren, muss
diese komplizierte Integro-Differentialgleichung gelost werden. Dies wird jedoch im
Allgemeinen schwierig oder unmoglich sein. Macht man einige Néherungen, so konnen
mit Monte-Carlo Rechnungen sehr gute Ergebnisse fiir die Verteilungsfunktion ge-
wonnen werden. Solche Simulationen sind jedoch sehr zeitaufwendig und konnen nur
selten durchgefiihrt werden, wenn man an der zeitlichen Entwicklung eines Systems
unter langsamen dufleren Verdnderungen (z.B herkoémmliche Wechselspannungen )
interessiert ist.

Ein anderer Ansatz geht von der Tatsache aus, dass man eigentlich nicht an
der gesamten Information der Verteilungsfunktion interessiert ist. Messbar sind in
elektrischen Bauelementen nicht Verteilungen, sondern Gréfien wie Ladungsdichte,
Strom und Temperatur, das heifit Mittelwerte der Verteilung und deren Abweichun-
gen. Es reicht also eigentlich aus, nur diese Momente der Verteilung zu kennen.

3.2.2 Die Momenten-Methode

Fiir das weitere Vorgehen ist es sinnvoll, die E—Abhéingigkeit der Boltzmanngleichung
durch die Geschwindigkeit zu ersetzen. Bei nicht zu grofien Feldstirken konnen die
Ladungstréger in vielen Festkorpern wie freie Teilchen behandelt werden, wenn man
die effektive Masse m* einfithrt und die Beziehung ¢ = Z’“ nutzt. AuBlerdem fiigt
man der Gleichung einen weiteren Term ¢r(%, 7, ¢) hinzu, welcher die Generations-
und Rekombinationsraten von Teilchen am Ort 7 mit der Geschwindigkeit ¥ zusam-

menfasst.
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Geht man noch davon aus, dass die Anderung von k bzw. T von einer Kraft K be-
wirkt wird, die nur vom Ort und der Zeit abhéngt, so erhélt die Boltzmanngleichung
folgende Form [Sch01]:

@ - ot or o7 m
= > [—winwf (7,7, t)(1 = f(T', 7, 1))
+wz7/—>17f(17/7 Fa t)(l - f(ﬁa Fa t))] + g’l’(ﬁ, Fa t) (32>

Natiirlich hitte man eigentlich f und w durch z.B. f und @ ersetzen miissen. Da
aber im Folgenden nur Bezug auf Gleichung 3.2 genommen wird, wurden dieselben
Bezeichnungen verwendet.

Mit der Definition der m-ten Potenz eines Vektors durch

|7|™ fiir m gerade
7" = (3.3)
|7|™~1%  fiir m ungerade

fiir ganzzahlige m, kann das m-te Moment einer Verteilung f(¥, 7, t) beziiglich der
Geschwindigkeit ¥ durch

mit (3.4)

definiert werden. Allerdings haben nur die niedrigsten Momente eine anschauliche
physikalische Bedeutung. Das 0. Moment gibt die Dichte der Ladungstriger an,
das 1. Moment die durchschnittliche Geschwindigkeit und das 2. Moment ist mit
der mittleren kinetischen Energie pro Teilchen verkniipft. Bewegungsgleichungen
fiir diese Mittelwerte konnen hergeleitet werden, indem Gleichung (3.2) mit Poten-
zen von ¥ multipliziert und anschlieflend iiber die Geschwindigkeit integriert wird
[MRS90]. Die Streu- und Generationsterme werden in spiteren Abschnitten separat

behandelt und vorerst mit den Symbolen S (”Zl) und GR(™) abgekiirzt. Der mit diesen

Cco

Definitionen aus Gleichung 3.2 folgende Ausdruck

K
-Vaf)i™
m

/ﬁd?’?f%ﬁm+/6dv3(vff77)17m+/6d%(

= S 4 GR™, (3.5)

C:
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kann fiir gerade m leicht vereinfacht werden. Da die m-Potenzen der Geschwindig-
keiten in diesem Fall Skalare sind, lassen sich die nur ortsabhingigen Faktoren in
den einzelnen Termen problemlos vor die Integrale schreiben und es ergibt sich nach
einer partiellen Integration im dritten Term der linken Seite (beachte: f — 0 fiir
U] — o0)

2 3 3 —»m+1 3
at/gd of T+ V; /d of 7 /d of (V S 4 GROM. (3.6)

Schreibt man die Integrale {iber f und einen weiteren Ausdruck jetzt als Mittelwerte
( (...) ), so erhilt man fiir gerade m

—

K

m*

0

- n{5™)) + Va(n (™) -

Ist m dagegen ungerade, so ist #™ ein Vektor und die Terme in Gleichung 3.5
konnen nicht einfach umsortiert und teilweise aus den Integralen herausgezogen
werden. Wird jedoch fiir zwei Vektoren a und b, das dyadische Produkt ® durch

. ap b1 ay bz ay b3
6®b= (Lgbl agbg (Ing (38>

asby asby asbs

erkldrt, so gilt fiir die Multiplikation eines Vektors mit einem Skalarprodukt die
Identitéat

(@b)¢ = d(b® 7). (3.9)

Benutzt man diese in Gleichung 3.5 fiir ungerade m, so kénnen die nur ortsabhéngi-
gen Faktoren wiederum vor die Integrale geschrieben werden und man erhéalt

; )
ﬁd3va—£ﬁm+vyﬁdv3f(ﬁ®ﬁm)+

= s

coll

+ GR™, (3.10)

Durch eine partielle Integration aller Elemente der Matrix Vzf ® ¢™ im dritten
Term der linken Seite erhélt man

R f*m+v JREECE

Ui+ GRM(F, 1), (3.11)

= S

Ci
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Schreibt man die Integrale {iber f und einen weiteren Ausdruck wiederum als Mit-
telwerte, so gilt fiir ungerade m

0

ot
Die Gleichungen 3.7 und 3.12 bilden zusammen eine Gleichungshierarchie, die nur
l6sbar wird, wenn sie nach einer bestimmten Ordnung sinnvoll abgebrochen werden
kann. In dieser Arbeit werden das nullte, erste und zweite Moment ausgewertet und
fiir das dritte wird ein phdnomenologischer Ansatz gewéhlt, um ein geschlossenes
Gleichungssystem zu erhalten. Die explizite Auswertung der niedrigsten Momente
ergibt folgende Ausdriicke:

—

K (Vs ™) = S™ 4+ GR™(F, ). (3.12)

* coll

(n(v™)) + Ve(n(d ® ™)) —

m = 0: Fiir das nullte Moment folgt aus Gleichung 3.7

on
ot
Die zeitliche Anderung der Ladungstriigerdichte n an einem Ort lisst sich
also bestimmen, wenn neben den Stofl- und Generationstermen die mittlere

Geschwindigkeit (v) bekannt ist. Diese muss aber aus der Gleichung fiir das
erste Moment bestimmt werden.

+ Via(n(7) = 8Y) + GR, (3.13)

m = 1: Aus (3.12) folgt fiir die zeitliche Anderung der mittleren Geschwindigkeit

0 - S F 1
o (1) + V(T 7)) — —n = 55}
Die Elemente der symmetrischen Matrix (7®%) sind Produkte von v-Komponenten
und somit von zweiter Ordnung. Schreibt man die Teilchengeschwindigkeit ¥
als Summe der mittleren Geschwindigkeit und einer Abweichung 0% von dieser

¥ = (¥) + 07, so lasst sich die Matrix in zwei Teile

+ GRW. (3.14)

(T@7) = (V)@ (V) + 00 Q07+ (V) ® 60+ 00 ® (¥))
(1) ® (V) + (07 ® 07) (3.15)

zerlegen. Hierbei wurde ausgenutzt, dass der Mittelwert der Abweichung 6
nach Definition verschwindet. Der erste Term ist eine Matrix, dessen Elemente
Produkte von (¥)- Komponenten enthalten und ist somit von erster Ordnung,
wéihrend der zweite Term, da er Mittelwerte der quadratischen Abweichungen
enthélt, von der Ordnung zwei ist.

Die Interpretation der Abweichung 07 als chaotische Bewegung motiviert die
Definition der Matrix T durch die Gleichung

m*

2

1 4
Sk T = (67 © 67) (3.16)
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mit der Boltzmannkonstanten kg, wodurch T die Einheit einer Temperatur
erhélt. Natiirlich ist eine solche Definition an dieser Stelle noch sehr willkiirlich,
spater wird sich jedoch zeigen, dass T tatsichlich mit der Temperatur des
Ladungstrigergases verbunden ist. Mit dieser Definition und Gleichung 3.15
folgt die Bewegungsgleichung der mittleren Geschwindigkeit

D) + Veln((@) ® @)+ Volniz 7 - 2

= 80 + GRO, (3.17)

coll

T -

A

die bei Kenntnis der Stof3- und Generationsterme sowie der Elemente von T
gelost werden kann.

m = 2 Das zweite Moment erhélt nach Auswerten von (3.7) die Form

0 (n(?)) + Vp(n(®)) — %Wﬁ)) _ o®

e — oy + GR®). (3.18)

Schreibt man auch hier die Geschwindigkeit als Summe aus Mittelwert und

Abweichung und wertet die Terme (#2) und (¥3) aus, so erhiilt man:

iik Sp(T) (3.19)

{
(%) (T70) = (0)(7”) + (v67)
= (D)) + 2 (7)67) 67) + (67°)
(9)(72) + 24567  67) + (67°)
= @ LT+ BTy o). (320

Einsetzen dieser Terme in Gleichung 3.18 fithrt auf die Bewegungsgleichung
des zweiten Moments

9

ot
2 .

+Viln((#)Sp(T) +2

Ewm=ﬁ

coll

[n((@)? + 2 5p(T))] + V(T 0)’]

- + GRY. (3.21)
m

Diese Gleichung ist offenbar auch bei Kenntnis des Terms dritter Ordnung (%)
nicht 16sbar, da neben der unbekannten Sp( T ) auch alle unbekannten Elemente
von T in die Gleichung eingehen. Aber auch wenn durch diese Gleichung Sp( T)
berechnet werden konnte, wire man zur Losung der Bewegungsgleichung des
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ersten Momentes 3.17 auf die Kenntnis aller 7' Elemente angewiesen. Gelost
wird dieses Problem durch eine, die Form der Verteilunsfunktion f betreffende
Annahme, welche in Abschnitt 3.2.4 erlautert wird. Die Gleichungshierarchie
wird in dieser Arbeit nach dem zweiten Moment abgebrochen und durch ein
phidnomenologisches Modell des kubischen Terms (§%), welches in Abschnitt
3.2.4 eingefiithrt wird, geschlossen.

3.2.3 Die Streuterme

Die Streuterme in den Momentengleichungen sind Mittelwerte des Streuterms der
Boltzmanngleichung multipliziert mit einer Potenz von #. Ihre allgemeine Form ist
also

meo= [ [ T e f (3,00 £ )
Fuaf (7,00 = (3,7 D)) (3.22)

An dieser Form lasst sich schnell erkennen, dass die Streurate des nullten Moments
verschwindet. Dies driickt die Tatsache aus, dass durch den hier gemachten Streu-
ansatz Ladungstriger nur innerhalb ihres Energiebands gestreut werden [SchO1].
Fiir die hoheren Momente werden die Streuraten jedoch von den mikroskopischen
Sreumechanismen wie auch von der Verteilungsfunktion selbst abhéngen. Um die
abgeleiteten Momentengleichungen I6sen zu konnen, werden jedoch die Streuterme
als Funktionen der Momente benotigt, weshalb wir durch die Beziehung

m _n<6m> B n<ﬁm>0 (323)

coll — T(m)

eine Relaxationszeit 7™ definieren [Sch01]. Hierbei bezeichnet (#™)y den Zustand
des m-ten Moments im thermischen Gleichgewicht. Wohlgemerkt ist durch diese
Einfithrung der Relaxationszeit noch keine N&herung gemacht worden. Vielmehr
wird die Relaxationszeit 7(™) durch die Beziehungen 3.22 und 3.23 definiert, wobei
diese im Allgemeinen von der Verteilungsfunktion f abhéngt.

Da im thermischen Gleichgewicht die mittlere Geschwindigkeit der Ladungs-
trager verschwindet, ergeben sich die Streuterme des ersten und zweiten Moments
zZu

! (7) — (¥)o (7)
Scoll —n - ) = —nm (324)
=2 =2 =\ 2 k 7 k g
2 (0%) = (%)o (U)? + 28p(T) — ;2 8p(To)
Scoll = —-n - 2) =N 7_(2) (325)

In einigen Spezialfillen lisst sich die Impulsrelaxationszeit (7)) relativ leicht be-
rechnen. Betrachtet man als mikroskopischen Streuprozess nur Storstellenstreuung
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und als Verteilungsfunktion eine um die mittlere Geschwindigkeit verschobene Marx-
wellverteilung, so findet man eine konstante Relaxationszeit [Lun90]. Im Experiment
konnte dies jedoch nur fiir schwache elektrische Felder bestatigt werden, wihrend fiir
starke Felder erhebliche Abhingigkeiten von der Feldstéirke auftraten. Diese Abwei-
chung war zu erwarten, da an der Relaxation der Verteilungsfunktion verschieden
Streuprozesse beteiligt sind. Aus diesem Grund wird in der Bauelementsimulation
oft mit empirisch aufgestellten Modellen versucht, das Verhalten der Relaxation, wie
es im Experiment zu beobachten ist, nachzustellen.

3.2.4 Néiherungen

In Abschnitt 3.2.2 fiihrt die durch Gleichung 3.16 definierte Matrix dazu, dass die
Gleichungen des zweiten und ersten Moments nicht gelost werden kénnen. Im thermi-
schen Gleichgewicht kann die Geschwindigkeitsverteilung der freien Ladungstriger
im Leitungs- oder Valenzband oft sehr gut durch eine Maxwellverteilung approxi-
miert werden. In einem solchen Fall gilt fiir die Diagonalelemente der Matrix T

= (7)., = (5%5%)

/ —m —m*(dv;)* B
27rl<:B / (6v,)? exp( s T ————)d(6v,) = T, (3.26)

wéihrend die nichtdiagonalen Elemente verschwinden. Die Matrix T ist also durch die
Beziehung T = T1 mit der Temperatur des Ladungstrigergases T' verkniipft. Unter
der Annahme, dass die Geschwindigkeitsverteilung in Gegenwart eines elektrischen
Feldes in eine, um die mittlere Geschwindigkeit (¥) verschobene, Maxwellverteilung
iibergeht, gilt diese Beziehung auch im Nichtgleichgewicht. Hierdurch reduziert sich
die Abhéingigkeit der Momenten-Gleichungen von der Matrix T auf die Abhingigkeit
vom Parameter 7. Dieser kann nun bei Kenntnis des Terms dritter Ordnung aus
der Bewegungsgleichung des zweiten Moments 3.21 berechnet werden. Versucht man
auch fiir den Vektor (§73) sich einen ersten Eindruck dieser Grofie zu verschaffen und
berechnet die Mittelwerte der Komponenten unter der Annahme einer verschobenen
Maxwellverteilung, so erkennt man, dass dieser verschwindet. Experimentell kann
jedoch gezeigt werden, dass dieser oft als Warmefluss interpretierte Term in einigen
Bauelementen einen gewissen Einfluss hat. Aus diesem Grund wird in dieser Arbeit
der Ansatz

"; n{(67%) = —kV; T (3.27)

mit der Warmeleitfahigkeit x verwendet, um die Hierarchie der Momentengleichun-
gen abzubrechen [Lun90).

Beachtet man, dass die Gleichgewichtstemperatur der Ladungstrigergase gleich
der Temperatur des Kristallgitters T ist, so folgt fiir n, (¥) und T ein geschlossenes
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System partieller Differentialgleichungen

on

o = V@) + GRY (3.28)
S n@) = ~Veln(() @ (3)] - Vo 7]
- 5 —n — n% + GRW (3.29)
D+ 220y = @) - Vel 227 - Xy
—ii(nw)) 8 3%2()T ~ 1)y Gre (3.30)

Auch wenn dieses Gleichungssystem nach der Vorgabe von Generationsraten GR(™),
Anfangs- und Randbedingungen prinzipiell 16sbar ist, verursachen die komplizierten,
nichtlinearen Kopplungen der Gleichungen untereinander einen sehr hohen Rechen-
aufwand. In vielen Anwendungen kann dieser jedoch durch die Einfiihrung einiger
zusétzlicher Ndherungen erheblich reduziert werden.

In ndherungsweise homogenen elektrischen Feldern sind die mittleren Geschwin-
digkeiten nur schwach ortsabhéngig und die entsprechenden Gradienten kénnen ge-
geniiber den anderen Termen vernachlissigt werden [Lun90)].

Messungen und Monte-Carlo-Simulationen zeigen, dass die kinetische Energie der
mittleren Geschwindigkeit Z-(7)? sehr klein gegeniiber den thermischen Energien
kg T der Ladungstréger sind und somit ebenfalls vernachlissigt werden kénnen[Lun90].

Mit Hilfe dieser Ndherungen und mit den Definitionen der Beweglichkeit p, der
Diffusionskonstanten D und der Teilchenstromdichte j

wo= %7’1 mit e: Betrag der Elementarladung
m
kg T,

D = 220, mit T, =300K
e

i o= n(d)

erhalten wir das vereinfachte hydrodynamische Gleichungssystem

0 -
a—’t’ — —V.j+ GRO (3.31)
w2z _ _p 4<_)_D_ ke — P4 D aRM (332
T nVi T TOVrn nuVep —j + 175 GRY (3.32)
0 3 - o 3 T—Ts m*
§(§nk3 T) = —VFF :I:]@V;go — §nk3T + TGR(Q) (333)
— 5 —
F = 2kyTj— KkViT. (3.34)

2
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Fiir die auf die Ladungstriiger wirkende Kraft wurde hier ein elektrisches Feld (bzw.
der Gradient des Potentials) verwendet, was zu verschiedenen Vorzeichen fiir nega-
tive und positive Ladungstriager fithrt. Das obere Vorzeichen bezieht sich jeweils auf
Elektronen und die Abkiirzung F beschreibt den Wirmefluss.

Da die in dieser Arbeit betrachtete MISIM-Struktur von Wechselspannungen mit
einer Frequenz von bis zu einigen hundert kHz betrieben wird, sind die Zeitrdume in
denen sich die dufleren Bedingungen des Bauelementes dndern grof§ gegeniiber den
Relaxationszeiten der Ladungstrigersysteme. Diese befinden sich somit zu jedem
Zeitpunkt annéihernd in einem stationdren Zustand, welcher durch Vernachlassigung
der zeitlichen Ableitungen aus dem Gleichungssystem bestimmt werden kann.

Die Erzeugungs- und Vernichtungsraten der Elektronen- und Locherdichten (d.h.
GR©) setzen sich in der ZnS:Mn MISIM-Struktur additiv aus Raten verschiede-
ner Prozesse zusammen. Fir Elektronen sind dies die StoBionisationsrate Gpr, Re-
kombinationsraten der Elektronen mit freien Loéchern R,, und mit eingefangenen
Lochern R,;. Fiir die freien Lochern besteht diese Rate aus der Stoflionisationsrate,
der Wechselwirkung mit den Lécherfallen R,; und der Rekombination mit freien
Elektronen R.,. Von diesen Prozessen soll im folgenden angenommen werden, dass
sie die erzeugten Teilchen nicht vorzugsweise in eine bestimmte Richtung emittieren
und auch keine Ladungstriger mit bestimmten Flugrichtungen bevorzugt vernich-
ten. Es soll also keine mittlere Geschwindigkeit (@) generiert oder vernichtet werden,
was GRW = 0 zur Folge hat. Um den Term mT*GR(Z) zu bestimmen, nehmen wir
an, dass die Energie eines Ladungstrigergases durch Erzeugung eines Teilchens um
%kB T¢ zunimmt und bei Vernichtung eines Teilchens um %kB T abnimmt. Damit ist
fiir die Elektronendichte zu einem festen Zeitpunkt

0 = —Vijn+ G — Ry — Ry, (3.35)
- T Ty
Jn = —D,nV; (—) — D,—Vn+ p,nVizop, (3.36)
To To
- 3 k
0 = —ViE,+jneVip + §nT—B(Tn — T¢) + GR?, (3.37)
E
. 5 .
F, = —kVzT, + §kB Toins (3.38)
zu losen, wahrend sich fiir die freien Locher
0 = —Vij+ Gy — Ryp — Ry, (3.39)
- T T
0 0
= e 3 kB 2
0 = —VzF, —j,eVip+ §pT—(Tp — T¢) + GR?, (3.41)
E

. 5 .
Fy = —&VeTy + sk Tyl (3.42)
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ergibt.

Wie bereits im Kapitel {iber Streuung erwéhnt, sind konstante Relaxationszeiten
nicht immer gute Ndherungen. Speziell bei hohen Spannungen werden diese schnell
kleiner und das System relaxiert schneller. Die Impulsrelaxationzeit definiert die Be-
weglichkeit der Ladungstriger, weswegen meist direkt Modelle dieser Grofie benutzt
werden. Das Produkt aus Beweglichkeit und Feldstérke ist die mittlere Teilchenge-
schwindigkeit. Diese erreicht nach experimentellen Befunden bei hohen elektrischen
Feldern E eine Sattigungsdriftgeschwindigkeit vy,;. Ein Modell, das dieses Verhalten
richtig wiedergibt, ist [Sch01]

_ Ho
M) (e

Vsat

mit der Mobilitdtskonstanten bei schwachen Feldern . Die Energierelaxationszeit
wird durch die einfache Beziehung
9 _ @1

7o T
modelliert [Lun90]. Die Wirmeleitfahigkeit sollte mit der Teilchendichte und der
Temperatur steigen, was durch die Beziehung

,

3k32
o= B
2e

nT

erfiillt ist, die hier verwendet werden soll [Czy00].

Wiéhrend die Gleichungen in dieser Form fiir das gesamte innere Gebiet der
ZnS:Mn Schicht also fiir 0 < z < L gelten, miissen fiir die Grenzflachen bei z = 0
und z = L Randbedingungen aufgestellt werden, welche sich aus den speziellen
physikalischen Prozessen an den Grenzflichen ergeben. Diese sollen im néchsten
Abschnitt diskutiert und entsprechende Gleichungen aufgestellt werden.

Fiir die eingefangenen Locher ergibt sich durch setzen von 1 = 0 eine gewohnlich
Differentialgleichung mit der entsprechenden Rate fiir den Wechselwirkungsprozess
mit den freien Léchern und Elektronen:

% = Rpt - Rnt~ (343)
Diese Differentialgleichung muss mit Anfangsbedingungen der Form p,(z,y,z,t =
0) = pY(z,y,z) komplettiert werden, welche sich aus dem Zustand des dotierten
Halbleiters im thermodynamischen Gleichgewicht ergeben.
Eine haufig verwendete Naherung besteht darin, die Ladungstrigertemperaturen
T, und T, als rdumlich und zeitlich konstant anzusehen, wodurch alle Terme mit
Temperaturgradienten wegfallen. In der Form werden die Gleichungen auch Drift-
Diffusionsmodell genannt.
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3.3 Grenzflaicheneffekte

Im letzten Abschnitt wurde das hydrodynamische Transportmodell zur Beschrei-
bung der Ladungstrigerdynamik hergeleitet. Dieses Modell ist ein System von par-
tiellen Differentialgleichungen und muss somit durch entsprechende Randbedingun-
gen, welche durch die Physik der Grenzflichen bestimmt sind, vervollstéindigt wer-
den.

An den Grenzflichen zwischen der ZnS:Mn Schicht und dem Isolatormaterial
(2 = 0 und z = L) bilden sich so genannte Grenzflichenzustinde[HSA82, Brig89].
Aus diesen Zustdnden konnen bei hohen elektrischen Feldstdarken Elektronen in das
Leitungsband des Halbleiters tunneln. Bringuier leitete fiir mit Wechselspannung be-
triebene TFEL-Strukturen mit Hilfe einer Wentzel-Kramers-Brillouin (WKB) N#he-
rung einen Ausdruck fiir die Tunnelstromdichte ab [Bri89]

3
L _ 1 P (z,y)\?
gz, y) = o7 ( BB )| (eo—l— - ) ) (3.44)
Hier bezeichnet E(z,y) das elektrische Feld an der Grenzfliche, p" ist die Ober-
flichenladungsdichte an der linken(l) bzw. rechten (r) Grenzfliche (bezogen auf Ab-
bildung 3.1) in Einheiten der Elementarladung e und B = 435}# mit der Planck-
schen Konstanten A und der effektiven Elektronenmasse m*. Die Dichte der Grenz-
flichenzusténde ist mit ng bezeichnet und ihre energetische Lage wird durch die
Fermienergie ¢, beschrieben. Die Funktion ® ist eine schwach vom elektrischen Feld
abhingige Grofie und wird in allen Rechnungen durch eine Konstante mit dem Wert
1.35 x 10" s71 genéhert [Bri89]. Prinzipiell tunneln natiirlich auch Locher aus den
Grenzflachenzusténden in das Valenzband des ZnS:Mn, jedoch ist dieser Prozess
aufgrund der Lage des Ferminiveaus hier vernachléssigbar.

Der inverse Prozess, der Einfang von Lochern und Elektronen in Grenzflichen-
zustdnden, ist in erster Ndherung proportional zu den Dichten der Ladungstriager
an den Grenzflichen [KM89]. Der Tunnelstrom und der Rekombinationsstrom geben
zusammen den Strom an den Grenzflichen vor und bilden somit gemischte Randbe-
dingungen fiir die Transportgleichungen der Elektronen und freien Locher. Es ergibt
sich also

Jn(z,y,2=0,t) = —oun(z,y,2=0,t)+j5(z,y,t), (3.45)
gz, y,z=Lt) = opn(z,y,z=L,t)—j (z,y,t), (3.46)
Jp(x,y,2=0,t) = —o,p(z,y=0,21), (3.47)
Jp(z,y,2=1L,t) = o,p(x,y,z2=1L,1), (3.48)

mit den Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeiten o, , der Elektronen und Locher.
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Die resultierende Oberflichenladungsdichte hat wesentlichen Einfluss auf das
elektrische Feld und variiert auf einer Zeitskala in der Groflenordnung einer Periode
der angelegten Wechselspannung. Fiir die zeitliche Entwicklung der Oberflichenla-
dungsdichte miissen somit folgende gewohnlichen Differentialgleichungen integriert
werden:

OE vl (g2 = 0,6) — o)
ot ' |
+ op(p(z,y,2=0,1) — po) + 5 (2,9, 1), (3.49)
W80l o (o2 = Lt) )
(

(p T, Y,z = L t) ) _jtr(x7 Y, t) (350)

Diese Gleichungen miissen wiederum durch entsprechende Anfangsbedingungen der
Form p;.(z,y,t = 0) = p‘l)m(:v, y) erginzt werden. Hierbei muss beachtet werden,
dass aufgrund der elektrischen Neutralitit des Gesamtsystems die Anfangsbedin-
gungen der Oberflaichenladung und der Raumladungsdichte nicht unabhéngig von-
einander gewahlt werden konnen. In x- und y- Richtung verwenden wir periodische
Randbedingungen

n(zx=0,y,2,t) =n(z = Ly, vy, 2), n(z,y=0,21t) = n( x,
p(u"?:OaZ/aZ;t)=p($=anyaZ>a p( 0 Z, t>
um unerwiinschte Grenzflacheneffekte zu vermeiden.

Die Randbedingungen zur Bestimmung der Ladungstragertemperaturen werden
an den Isolator-Halbleiteriibergéingen durch

0 0
a_ a_ Tn y Yo = L) = .
5 % p(zy, 2 )=0 (3.53)

definiert [Sch01], wihrend in x- und y-Richtung wiederum periodische Randbedin-
gungen verwendet werden.

I
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Tonp(z,y,2=0)=0

3.4 Die Raten

3.4.1 Stoflionisation

Der Stoflionisationseffekt ist die einzige wesentliche Quelle freier Locher und durch
den Einfang von Lochern letztlich auch Ursache der Bildung einer Raumladung. Die
Stoflionisationrate Gy wird iiblicherweise als Produkt des Ladungstragerstroms mit
einem, vom elektrischen Feld abhéngigen, Stoffionisationkoeffizienten geschrieben
[Sch01]

G = ([ E)jn
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Abbildung 3.2: Stoffionisationskoeffizient als Funktion des elektrischen Feldes nach
Howard, Sahni and Alt (HSA) [HSA82], Thompson and Allen (TA) [TA87], and
Redmer, Kuligk, Fitzer et al. (RKF) [RKFO05].

Viele Modelle zum Ladungstréigertransport in ZnS:Mn MISIM—Strukturen benutzen
einen Stofiionisationkoeffizienten, wie er von Howard [HSA82| vorgeschlagen wurde
und in Abbildung 3.2 dargestellt ist. Dieser Koeffizient zeigt einen extrem steilen
Anstieg bei einer Feldstérke von etwa 1.9 MV /cm. Im Jahr 1988 warf Miiller [MM82]
die Frage auf, inwieweit der von den einzelnen Gruppen publizierte Memoryeffekt
von der speziellen Form des Ionisationskoeffizienten abhéingt oder ob dieser gar nur
eine Folge des extrem steilen Anstiegs dieses Koeffizienten ist. Diese Frage ist vor
allem deshalb interessant, weil Messungen von Thompson [TA87] und Monte Carlo
Simulationen von Kuligk [RKF05] eine schwichere Feldabhingigkeit des Koeffizien-
ten « nahe legen. Einige Abschnitte dieser Arbeit werden auf die unterschiedlichen
Auswirkungen der verschiedenen lonisationskoeffizienten, wie sie in Abbildung 3.2
gezeigt sind, ausfiihrlich eingehen.

3.4.2 Locheinfang

Kurz nach dem der Memoryeffekts der ZnS:Mn MISIM-Struktur bekannt wurde,
wurden Messungen veroffentlicht, die eine positive Raumladung innerhalb der Halb-
leiterschicht belegten [HSA82, Bri97, HKW97]. Diese blieb auch eine gewisse Zeit
nach Ausschalten der Spannungsquelle erhalten und wurde deshalb als Hauptur-
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sache fiir den Memoryeffekt angesehen. Schnell wurde klar, dass es sich bei der
Raumladung um Loécher aus dem Valenzband handelte, die in diskrete Energie-
zustiande innerhalb der Energiebandliicke {ibergegangen waren und nur langsam aus
diesen emittiert wurden. Der Ursprung dieser Energieniveaus konnte nicht eindeu-
tig geklart werden, jedoch fand Howard [HSA82] Hinweise darauf, dass die Dichte
der Raumladung mit der Mangankonzentration zunimmt. Um eine Rate fiir den
Aufbau der Raumladung zu erhalten, miissen Wechselwirkungsprozesse der freien
Valenzbandlocher mit diskreten Energieniveaus innerhalb der Bandliicke betrachtet
werden. Nach Shockley und Read [SR52, See96] gilt fiir die Nettoeinfangrate eines
solchen Prozesses fiir nichtdegenerierte Halbleiter der Zusammenhang

AFE
kB TG

Rpt = 7C(Nt - pt)p - P)Te eXp( )pt' (354)

Hierbei bezeichnen v, und v, den Einfang- und den Emissionskoeffizienten , AE den
energetischen Abstand der Locherfallen zur Valenzbandkante und N die Dichte der
Locherfallen. Mit der Definition eines Emissionskoeffizienten bei einer Gittertempe-
ratur von Ty = 300 K -y, lisst sich die Rate umschreiben und es ergibt sich

AFE To

= (3.55)

Ryt = ve(Ny — pr)p — ve exp(

Rekombinationsprozesse zwischen Elektronen und freien und eingefangenen Lochern
werden durch iibliche Ratengleichungen

Rnp = 7np<np— n0p0>7 (356)
Ry = ”Ynt(npt - nopto) (3-57)

mit entsprechenden Rekombinationskoeffizienten ,, und ~,; beschrieben [Bla62].
Hierbei bezeichnen ny und py die Ladungstrigerdichten im thermischen Gleichge-
wicht.

3.5 Gittertemperatur

Wie im letzten Abschnitt diskutiert, hat die Gittertemperatur groflen Einfluss auf
die Emissionsrate der in Locherfallen eingefangenen Locher und somit auf das ge-
samte Verhalten der MISIM-Struktur. Messungen zeigen, dass sich das Bauelement
insbesondere bei hochfrequenten Betrieb um bis zu 100 Grad aufheizen kann. Um
also alle wesentlichen Effekte in dem Modell zu beriicksichtigen, muss eine Warme-
leitungsgleichung fiir das Gitter gelost werden. Mit Hilfe der Warmekapazitit cg,
der Warmeleitfahigkeit k¢ und der Dichte des ZnS p lésst sich direkt eine partielle
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Differentialgleichung fiir die Temperatur angeben [Kne98|:

8 e — — —
511 ¢ G ¢t CGp(.]p Jn) (3.58)
Dg = ~¢&. (3.59)
cgp

Die Warmeproduktionsrate ist dabei die ohmsche Warme, die beim Transport von
Ladungstriagern durch ein Kristallgitter entsteht. Die Warme wird an den Ober-
flichen des Bauelements bei z = —L;,, und 2z = L + L;,s an die Umgebung abgege-
ben, was die zur Losung der Gleichung notwendigen Randbedingungen definiert. Der
Warmefluss an den Réndern der Isolatorschicht ist gegeben durch die Abstrahlung
von Wérme von der Oberfliche an die Umgebung

D% Te(z=—-L) = a(Tg(z=—Lus)— Tv) (3.60)
D% Tg(z =L+ ng) = Oé(Tg(Z =L+ Ljps — TU)) (361)

Hierbei bezeichnet o den Abstrahlungskoeffizienten. In x- und y-Richtung werden
wiederum periodische Randbedingungen verwendet. Die Anfangsbedingung ist durch
die Umgebungstemperatur 7'y gegeben.

3.6 Poissongleichung

Um die Stoflionisationsrate, den Tunnelstrom und die Verteilungen der freien La-
dungstriger zu bestimmen, muss das elektrische Feld durch E = —Vip aus dem
Potential berechnet werden. Dieses ldsst sich bei Kenntnis der Ladungsdichte, wel-
che sich aus den Dichten der freien Ladungstréiger, der Raumladungsdichte und der
Oberflichenladungsdichte zusammensetzt, aus der Poissongleichung

Nep = ———(pitp—n+pd(z) +po(z — L)) (3.62)

€r€p

bestimmen. ¢p und ¢, bezeichnen die elektrische Feldkonstante und die material-
abhingige Dielektrizitdtszahl. Die Randbedingungen dieser Differentialgleichung in
z-Richtung werden durch die zeitabhéngige Betriebsspannung V' (¢) definiert

o(—Lins) = V(1),
QO(L'FLms) = 0,

wéhrend in x- und y-Richtung periodische Randbedingungen gewéhlt wurden.
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3.7 Diskussion

Um den Uberblick nicht zu verlieren, wollen wir das zu Iésende Gleichungssystem
hier noch einmal zusammenfassen und diskutieren. Die Dichten und Stromdichten
der freien Ladungstriger lassen sich zu einem gegebenen Zeitpunkt aus den Trans-
portgleichungen 3.35 bis 3.41 und der Poissongleichung 3.62 eindeutig bestimmen,
wenn die Dichte eingefangener Locher p;, die Oberflichenladungsdichte p; , und die
Gittertemperatur T bekannt sind. Diese Grofien definieren also den Systemzustand
und werden kiinftig als Systemvarlablen bezeichnet.

Da andererseits n, j,, p und j, eindeutig die Wachstumsraten der Systemva-
riablen definieren, sind die Differentialgleichungen 3.43, 3.49 und 3.58, die deren
zeitliche Entwicklung beschreiben, von der Form

0

% = f(pe,o1r, Ta, t) (3.63)
0oy,
a—; = g(pt70l,r7 TG7 t) (364)
0T
a—tG = DA»? Tg + h(pu Ol,ry TG7 t) (365)

Die Funktionen f, g und h héngen hierbei sicherlich nicht linear von den Systemva-
riablen ab, was die Existenz mehrerer (in noch zu definierender Weise) stationérer
Systemzustande moglich macht.

Wir wollen nun einen ersten Eindruck von der Struktur der Gleichungen und
dem Systemverhalten vermitteln. Sowohl eine positive Raumladung als auch eine
negative Oberflichenladung an der momentanen Kathode unterstiitzen durch ein
stiarkeres elektrisches Feld und hoher besetzte Grenzflichenzustinde den Tunnel-
strom und die Stoflionisation. Dies hat eine hohere Dichte freier Locher und somit
wachsende Raum- und Oberflachenladungsdichten zur Folge. Eine hohe Stromdichte
fithrt jedoch zu einer hohen ohmschen Warmeproduktion, wodurch die Gittertem-
peratur steigt und eingefangene Locher schneller emittiert werden. Da diese mit der
negativen Oberflichenladung rekombinieren, sinken die Raum- und Oberflichenla-
dungsdichten. Solche Gleichungsysteme, die aus einer sich selbst aktivierenden und
einer inhibirenden Komponente bestehen, werden oft als Aktivator-Inhibitor Syste-
me bezeichnet und zeigen zum Teil sehr iiberraschende Eigenschaften [Mur89].

Diese Einsichten motivieren, sich vor der Simulation der MISIM-Struktur ein
wenig mit der Theorie der nichtlinearen Dynamik und speziell mit den Aktivator-
Inhibitor Gleichungen zu beschéftigen, was in Kapitel 5 geschehen soll.
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4.1 Die zeitliche Diskretisierung

Zur zeitlichen Integration der Differentialgleichungen fiir die Oberfléichen- und Raum-
ladungsdichten wird ein Verfahren zweiter Ordnung verwendet, welches von Karl

Heun vorgeschlagen wurde und zur Klasse der Runge-Kutta-Verfahren gehort [Cry97].
Nach diesem wird eine Differentialgleichung der Form

Wyt

niaherungsweise gelost durch

Wi+ A = g+ 5 L)
O ALY() + AL (L (1)

Dies bedeutet fiir die Dichte der eingefangenen Locher und die Oberflichenladungs-
dichte mit den Bezeichnungen f, g fiir die Raten

p(t+At) = p(t)+ %{f(phpl,m Ta,t)
+ f(pe+ At (1), p(t) + Atg(t), Te + Ath(t), t + At)}  (4.1)
A
o+ 88 = pue(t) + S {900 prr To )
+ g(pe + Atf(t), p(t) + Atg(t), To + Ath(t), t + At)}.  (4.2)

Fiir die Diffusionsgleichung der Gittertemperatur hat sich das numerisch weniger
aufwendige Verfahren erster Ordnung nach Euler

Te(t+At) = Te(t)+ At[DeArTea(t + At) + h(ps, prry Tay )] (4.3)

bewahrt. Hierbei wird der Differentialterm auf der rechten Seite implizit, d.h. zum
Zeitpunkt t + At, behandelt, was nach der Ortsdiskretisierung auf ein lineares Glei-
chungssystem fiihrt (siehe Abschnitt 4.5).

Es sind also fiir einen gegebenen Zeitpunkt ¢ mit einer bestimmten Raumla-
dungsdichte, Oberflichenladungsdichte und Gittertemperatur die Raten f, g und h
zu bestimmen. Da diese jedoch von den Dichten und Stromdichten der freien Locher
und Elektronen abhingen, miissen die partiellen Differentialgleichungen des Trans-
portmodells gelost werden. Wie dies im einzelnen geschieht wird in den néchsten
Abschnitten im Detail erldutert.

Der zeitliche Loser kann erheblich beschleunigt werden, wenn die Anderungen der
Systemvariablen p;, p und T wéhrend einer vollen Periode der Treiberspannung
klein sind. In solchen Féllen kann die Gesamtdnderung der Systemvariablen wéihrend
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Abbildung 4.1: Gezeigt sind die Entwicklungen der gesamten positiven Raumladung
einer MISIM-Struktur bei Losung der entkoppelten Transportgleichungen und des
vollen nichtlinearen Systems. Es wurden jeweils zweidimensionale Simulationen iiber
5000 Perioden aus inhomogenen Anfangsbedingungen durchgefithrt (f = 10 kHz,
Vo =112 V).

der n-ten Periode als Nettorate Rye,(n) fiir die folgenden m Perioden herangezogen
werden. Bezeichnet 7 die Periodendauer, so kann auf diese Weise ein zeitlicher Loser
mit Schrittweitensteuerung

pi((n+m)T) = p(n7) + mRpeso(n)
prr((n+m)r) =

konstruiert werden, wobei m so gewihlt wird, dass die Anderungen der Systemva-
riablen geniigend klein bleiben.

Eine Zusammenfassung der kompletten zeitlichen Diskretisierung ist in Anhang
A.1 in Form eines Flussdiagramms gegeben. Dieses Diagramm gibt den prinzipiellen
Ablauf des Hauptprogramms der Simulation wieder, ohne dabei zu viele Details zu
beriicksichtigen.

4.2 Entkopplung der Transportgleichungen

Die verbleibende Aufgabe besteht, wie gesagt, in der Losung von fiinf partiellen
Differentialgleichungen im Ort. Problematisch wird dies dadurch, dass die Poisson-
, die Kontinuitédtsgleichungen und die Gleichungen der Ladungstrigertemperatu-
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ren auf nichtlineare Weise untereinander gekoppelt sind. Nach Diskretisierung der
Gleichungen bestédnde die Aufgabe also darin ein nichtlineares Gleichungssystem
zu losen, was im allgemeinen sehr aufwendig ist. Numerische Experimente haben
jedoch gezeigt, dass folgende Naherungen zur Entkopplung der Gleichungssysteme
gut geeignet sind:

e Die Dichten der freien Ladungstriger sind sehr klein, so dass das elektrische
Feld fast ausschliellich von den ortsfesten eingefangenen Lochern, der Ober-
flichenladung und der angelegten Spannung bestimmt wird. Die Kopplung
der Poisongleichung 3.62 mit den Transportgleichungen kann also durch die
Néaherung

pr+p+n=p (4.4)

aufgehoben werden.

e Die Gleichungssysteme der Elektronen (3.35-3.38) und freien Locher (3.39-
3.42) beeinflussen sich wechselseitig durch den Rekombinationsterm R,,. Auf-
grund der geringen Dichten der freien Ladungstriager und der groflen Energie-
bandliicke ist diese Rate jedoch im Vergleich zu den anderen Termen sehr klein
und kann vernachléssigt werden.

e Die Kontinuitédtsgleichungen der freien Ladungstriager sind {iber die Ladungs-
tragertemperaturen und Stromdichten an die Gleichungen zur Bestimmung der
Ladungstrigertemperaturen gekoppelt. Durch die Verwendung der Tempera-
turen des vorangegangenen Zeitpunkts in den Kontinuitédtsgleichungen und
anschlielender Losung der Temperaturgleichungen kénnen auch diese entkop-
pelt werden. Méglich wird diese Trennung durch die nur kleinen Anderungen
der Temperaturen wihrend eines Zeitschritts (vgl. Abschnitt 6.2).

Zur Bestatigung der Giite dieser Ndherungen zeigt Abbildung 4.1 die Entwick-
lung der iiber die x- und z-Achse integrierten Dichte der eingefangenen Locher
withrend einer zweidimensionalen Simulation der MISIM-Struktur! bei Verwendung
der entkoppelten Gleichungen und des vollen nichtlinearen Systems. Offensichtlich
stimmen die Ergebnisse der beiden Methoden hervorragend iiberein, was uns er-
laubt, in allen folgenden Simulationen das numerisch sehr viel schneller zu 16sende
entkoppelte Gleichungssystem zu verwenden. Die nachfolgenden Abschnitte werden
zeigen, wie die nun linearen Differentialgleichungen der Ladungstragerdichten und
Temperaturen sowie die Poissongleichung diskretisiert und die resultierenden linea-
ren Gleichungssysteme gelost werden.

!Simuliert wurde eine zweidimensionale MISIM-Struktur der Breite L, = 10 gm mit inhomo-
genen Anfangsbedingungen. Als Betriebsspannung wurde eine sinusférmige Wechselspannung der
Frequenz 10 kHz und der Amplitude 114 V verwendet. Mehr Einzelheiten zu zweidimensionalen
Simulationen der MISIM-Struktur sind in Kapitel 6 zu finden.
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Abbildung 4.2: Diskretisierungsgitter der ZnS:Mn MISIM-Struktur in x- und z-
Richtung. In z-Richtung liegen die Grenzebenen zwischen Halbleiter und Isolator bei
1 = 0 und 7 = N,. Die Diskretisierung in y-Richtung ist analog der in x-Richtung.

Einen Uberblick iiber die Reihenfolge aller, zur Losung des Systems der Trans-
portgleichungen und der Bestimmung der Raten f, g und h, benotigten Schritte gibt
das in Anhang A.2 abgedruckte Flussdiagramm des Unterprogramms RATEN.

4.3 Transportgleichungen

Alle in diesem Kapitel benutzten Diskretisierungen basieren auf dem Differenzen-
verfahren. Das heifit die auftretenden Ableitungen werden durch entsprechende Dif-
ferenzenquotienten an den Gitterpunkten ersetzt. In Abbildung 4.2 ist das verwen-
dete Diskretisierungsgitter und die Nummerierung der Gitterpunkte gezeigt. In z-
Richtung sind die Gitterpunkte von £ = — Ny, bis £ = N,+ Nj, nummeriert, wobei die
Grenzflachen zwischen Halbleiter und Isolatormaterial bei den Punkten £ = 0 und
k = N, liegen. Die Isolatormaterialien sind also jeweils mit N;; Punkten diskretisiert
und das Halbleitermaterial mit N, + 1 Gitterpunkten. In x- und in der nicht gezeig-
ten y-Richtung lauft die Nummerierung der Gitterpunkte von ¢, = 1 bis ¢ = N,
bzw. 7 = N,. Zur Losung der Transportgleichungen werden in z-Richtung natiirlich
nur die Punkte £ = 0...N, benotigt wihrend bei der Losung der Poissongleichung
und der Gleichung fiir die Gittertemperatur auch der Bereich des Isolatormaterials
diskretisiert werden muss.

Beginnen wir mit den Transportgleichungen. Intuitiv wiirde man die Stromglei-
chungen in die Kontinuitatsgleichungen einsetzen und nach Anwenden der Produkt-
regel die Ableitungen durch Differenzenquotienten ersetzen. Die Losung der Diffe-
rentialgleichung reduziert sich hierdurch auf die Losung eines linearen Gleichungs-
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system. Es ist jedoch bekannt [Sch01], dass eine solche Diskretisierung von Differen-
tialgleichungen des Konvektions- Diffusions- Reaktions- Typs auf nicht hinreichend
feinen Gittern instabil ist.

In der Praxis verwendet man deshalb ein von Scharfetter und Gummel vor-
geschlagenes Diskretisierungsverfahren ([SG69, Rak03, RO86, Sel84]), welches auf
allen rechteckigen Gittern die Stabilitéit gewihrleistet? [Sch01]. Sowohl in den Kon-
tinuitétsgleichungen 3.35 und 3.39 als auch in den Energiegleichungen 3.37 und 3.41
steht der Gradient eines zugehorigen Flusses. Nimmt man nun an, dieser sei zwischen
zwei Gitterpunkten konstant, erhélt man aus den Flussgleichungen (3.36, 3.40 bzw.
3.38, 3.42) gewohnliche Differentialgleichungen fiir n, p bzw. T),, T}, zwischen den
Gitterpunkten, welche sich unter einigen zusétzlichen Annahmen l6sen lassen. Aus
diesen Losungen lassen sich schlieflich Beziehungen zwischen den konstanten Fliissen
in einer Gitterzelle und den Dichten bzw. den Ladungstragertemperaturen auf den
Gitterpunkten herstellen. Diese werden dann verwendet, um die Kontinuititsglei-
chungen und die Energiegleichungen zu l6sen. Dieses Vorgehen wird nun im Detail
fiir die Kontinuitatsgleichung der Elektronen erlautert.

Ersetzt man die Divergenz der Stromdichte in der Kontinuitétsgleichung der
Elektronen 3.35 durch Differenzenquotienten, so erhéalt man die diskretisierte Form
der Differentialgleichung

Z»]vk _ji_lvjak jZ?JJC — ]ZJ—l?k Z?Jvk — ‘ivjak_l
nT nr ny ny nz nz

+ + 4.5

Az Ay Az ) (45)

I G;}j,k B Rf{g,k _ R:'L,tj,k, (4.6)

0 =

mit den Gitterabstinden Az,Ay und Az. Hierbei bezeichnet das Trippel (i, j, k) den
Gitterpunkt des dreidimensionalen Diskretisierungsgitters wiahrend die Indizes x,y,z
die Komponente der Stromdichte kennzeichnen. Fiir das weitere Vorgehen, werden
der Ubersichtlichkeit halber das normierte elektrische Potential u, die normierte
Ladungstrigertemperatur r und die normierte Stromdichte j

e T jn

"L’ TTn /7D,

u

eingefithrt. Aus Gleichung 3.36 folgt dann fiir die z-Komponente der normierten
Stromdichte

Je=—[r=—+ n—z(r —u)]. (4.7)

Nimmt man nun an, die Stromdichte zwischen zwei Gitterpunkten (i,j, k) und (i,j,k+1)
sei konstant, so erhélt man eine Differentialgleichung fiir n, die sich 16sen lasst, wenn

2Dies gilt eigentlich auf allen Delauny-Gittern. Rechteckige Gitter sind ein Spezialfall dieser
Gitter.
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man u und r zwischen den Gitterpunkten -also fiir z € [z, 2x41]- durch lineare
Funktionen approximiert

j(z,y,2), = jiF = const (4.8)
(4.9)
Ui g k4+1 — Ui jk
u(z,y,2) = " (z—2) + wijp = alz —zk) + uijp (4.10)
(4.11)
r(z,y,2) = W(z — )+ i =c(z— )+ Tijk (4.12)
z

Mit der Anfangsbedingung n(z,) = n; 16st

ik Tig.k A
n(z) = — Sz + [nzgk + Z—] <Q> fir 2z € [a, 2k41]
c—a c—a Tij.k

die Differentialgleichung 4.7. Durch Einsetzen des Ortes 2,1 und Auflosen der Glei-

chung nach j**F erhilt man mit

a—=c a—=cC

’TZ .7k —_
== T Mgk — T T ket (4.13)
( Tig.k ) c _ 1 (Ti,z‘,IH»l) c _ 1
Tij k41 Tij,k

den gesuchten Zusammenhang zwischen dem Strom innerhalb einer Gitterzelle und
den Dichten auf den entsprechenden Gitterpunkten. Es erweist sich als giinstig,
diesen Ausdruck mit Hilfe der Bernoullifunktion B(z) = %5 umzuschreiben. Mit

den Definitionen

ok In ridk — In pidkt1
Z o ’]"7'7.77k+l —_ ’]"ixjvk

Uik @i ((y AL iRy (R gy

erhilt die z-Komponente der Stromdichte die Form

D
OWFA L

27J7k —
]n7z -

(B )i g6 — B(=7 ) ni g ]. (4.14)
Ein vollig analoges Vorgehen fithrt auf die {ibrigen Komponenten des Stromdichte-
vektors, welche in Gleichung 4.5 eingesetzt auf
. Dy, i—1,7,k\, i—1,5,k Dy, 1,5,k 0, i+1,5,k
0= _@éﬂ'MxQB(Q’C n B @z‘;j”mw?B(_Qx n
LB(QZJ_Lk)nZJ_Lk — LB(_QL]J‘:)TLZ)J‘FL]C
@Z,;,kAyg y @ZJ’kAZF Y
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D, Y D o
o 0,5,k=1\, 4,5,k—1 n e VAN N 2!
@zj kAzz (Q ) @ZZ’JJCAZQB( QZ )n
D y D L
n 1,5,k n _Oi—Ljk
+ [@gj,/c_AxQB(Qx )+ @3—17j,kszB( 2)
D . D -
T G - Y O V2L N R —— - [ G o LY L
o ay ) T giga T
Dy, i,k n i k=11, 0,5,k
T gTa D) T g B e
+ Gt =R - R (4.15)

fithren. Fiir die Raten R,, und R, ergeben sich aus Gleichung 3.57 sofort die dis-
kretisierten Formen

Rm’k = ’ynp(ni’jJ‘A/}?i’jJC — nopo) ~ 0, (4.16)
Ril™ = au(n®*pi?* — nopio) (4.17)

wobei R,, vernachléssigt werden kann, wie im letzten Abschnitt gesehen. Die Dis-
kretisierung der Stoflionisationsrate erfordert ein wenig mehr Aufmerksamkeit, da
diese vom Betrag der Elektronenstromdichte abhdngt. Da aber der Stoflionisations-
koeffizient «(F) nur fiir hohe Feldstirken wesentlich von Null verschieden ist und
der Stromdichtevektor 7, in diesen Fillen annihernd parallel zu E liegt gilt

- —E- RS

Beriicksichtigt man, dass jjﬂzk die Stromdichte zwischen den Gitterpunkten 4,7, k
und 7,7, k + 1 angibt, so folgt mit

Bl i g
D n i g, (4.19)

Gt = =
" |E| 2

die diskretisierte Form der Stoflionisationsrate. Ersetzt man in dieser Gleichung die
Stromdichtekomponenten erneut durch 4.14, so ergeben sich lineare Beitréige in den
Dichten n. Die Gleichungen 4.15, 4.17 und 4.19 definieren demnach ein lineares
Gleichungssystem fiir die Elektronendichten an allen inneren Punkten (1 <1< N,
1<k < N,, 1<k<N,) des Simulationsgebietes. Fiir £ =1 und k£ = N, gelten die
entsprechend diskretisierten Formen der Randbedingungen

TOUIA, [B(QY " Y51 — B(=QW ng 0] = —onn®t + (1)
1 o — )
(BN v -1 — B(—=Q0"Nny v ] = opn® N — 57 (4)"

T NI
Oy T Az
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An den Réndern in x,y-Richtung werden periodische Randbedingungen verwendet

Ovj7k — n]\,fl«'7j7k nZ7N'I+17k — n7/717k (4.20)

nbNetLE _ i Lk (4.21)

n

3,0,k Ny k

n =n
Numerische Experimente haben gezeigt, dass dieses lineare Gleichungssystem sehr
effektiv durch ein iiberrelaxiertes Punkt-Gauf3-Seidel Verfahren gelost werden kann.

Ein Gleichungssystem fiir die Dichten der freien Locher ldsst sich vollig dquivalent

herleiten. Aufler den Raten, muss nur in der Definition von 2 das Vorzeichen des
elektrischen Potentials geindert werden.
Eine exakt analoge Vorgehensweise fiithrt, mit den Definitionen

In g4k — In bR+

Qhik = — —
z /izvjvk'i'l —_ K/Zvjvk

1,9,k _ 5kB 1.9,k @Q)t.d:k
Qiik — 2B kg
z

%2¢ ]n,z z

zu einem Ausdruck fiir die Energiestromdichte

1

igk _
F7 = QLiF

[—B(Qi’j’k) Ti,j,k + B(_Qi,j,k) Ti,j,k—f—l]_

Da die Ladung der Teilchen in diese Rechnung nicht eingeht, gelten diese Beziehun-
gen fiir positiv und negativ geladene Teilchen. Auch die Losung der Energiegleichung
reduziert sich somit auf das Losen eines linearen Gleichungssystems.

4.4 Problematik der Ladungsneutralitit

Physikalisch gesehen ist klar, dass die Gesamtladung innerhalb der MISIM-Struktur
wahrend des gesamten Betriebs gleich null sein muss. Natiirlich sollte auch das von
uns abgeleitete Gleichungssystem die Bedingung der Ladungsneutralitit erfiillen.
Eine kurze (auf zwei Dimensionen (x, z) beschrinkte) Rechnung zeigt, dass dies
theoretisch auch der Fall ist. Die zeitliche Anderung der Gesamtladung Pges 18t ge-
geben durch

Poes = 3 P AT Az + (5} + pL) A

Die zeitlichen Ableitungen lassen sich natiirlich durch die rechten Seiten der ent-
sprechenden Differentialgleichungen 3.43 und 3.49 ersetzen und die Raten R,; und
R,; konnen mit Hilfe der diskretisierten Form der Transportgleichungen 3.35 und
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3.39 durch die Stromdichten ausgedriickt werden:
,éges = Z[_V];yk + G}}k - RZL}? - <_V]72L7k + G;}k - R;Lz}l)c)]AxAz
ik
+ Z[_UnnLl + O'ple +]tl - Jnnmv + oppiN +jti]A$

i

i At AN A A it

_ - AzA
O T e
+ Z[_Unni’l + O'pZDi’1 +]tl - Jnnmv + opPiN +jti]A$

= Y0 =)+ G =)

Un"i’l + Uppi’l "‘jtl - Unni’N + Uppi’N +jtl]Ax
= 0.

Im letzten Schritt wurde ausgenutzt, dass die Randbedingungen fiir die Elktronen
und Locherverteilungen eben die Oberflichenfliisse (Gl 3.45) sind, womit sich j)
und jf;:g mit den anderen Thermen zu null addieren. Dies gilt jedoch nur, wenn
die Routinen zur Bestimmung der Elektronen und Locherdichten exakte Losungen
generieren wiirden. Da dies aber normalerweise nicht der Fall ist, wird das Bau-
element nach kurzer Simulationszeit nicht mehr neutral sein. Problematisch wird
dieser Effekt dadurch, dass viele Losungsroutinen eine Losung systematisch unter
oder iiberschéitzen. In einem solchen Fall wiirde die Gesamtladung des Bauelements
in jedem Zeitschritt ein wenig zunehmen, was bei sehr langen Simulationszeiten zu
unbrauchbaren Ergebnissen fithrt. Verhindern ldsst sich dieser Effekt, indem man als
Raten fiir die zeitliche Entwicklung der Oberflichenladung nicht die von den Trans-
portgleichungen zu erfiillenden Randbedingungen wéhlt, sondern die tatséchlich er-
rechneten Stréme j2',75" 50! und 52V, Ein &hnliches Problem ergibt sich aus den
Ersetzungen der Raten R, und R,; mit Hilfe der Transportgleichungen. Diese sind
nur richtig, wenn die Elektronen und Locherdichten zu den vorgegebenen Raten und
Randbedingungen exakt berechnet wurden. Um auch diese Fehlerquelle zu beseiti-
gen, werden erst die Transportgleichungen mit den vorgegebenen Raten gelost, die
Raten fiir die zeitliche Entwicklung der eingefangenen Locher werden dann aber aus
den tatséchlich errechneten Elektronen und Locherdichten berechnet.

In Abbildung 4.3 sind fiir Rechnungen mit und ohne Ratenkorrektur die zeit-
lichen Entwicklungen der gesamten Raumladung (RL) (Abb. 4.3 (a,c)) und der
Gesamtladung in Prozent von RL (Abb. 4.3 (b,d)) fiir verschiedene relative Soll-
genauigkeiten (er) der Transportgleichungsloser dargestellt®. Man erkennt, dass bei
den Rechnungen mit Ratenkorrektur das Bauelement bis auf sehr kleine numerische

3Simuliert wurde eine zweidimensionale MISIM-Struktur der Breite L, = 10 ym mit inhomo-
genen Anfangsbedingungen. Als Treiberspannung wurde eine sinusférmige Wechselspannung der
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Abbildung 4.3: Positive Raumladung (a,c) und Gesamtladung (b,d) der MISIM-
Struktur in Prozent der positiven Raumladung fiir eine zweidimensionale Simulation
iiber 6000 Perioden ohne (links) und mit Ratenkorrektur (rechts).

Rundungsfehler (< 107!? Prozent!) tatsfichlich immer neutral bleibt unabhiingig da-
von, wie gut die Transportgleichungen gelost werden (Abbildung 4.3 (d)). Bei den
Rechnungen ohne Ratenkorrektur erkennt man, dass die Bauteilneutralitit systema-
tisch schlechter wird. Nur bei sehr genauer Losung der Transportgleichungen bleibt
die mangelnde Neutralitidt akzeptabel (Abbildung 4.3 (b)). Der numerische Feh-
ler wird bei Verwendung der Ratenkorrektur, von der mangelnden Neutralitidt auf
die jetzt fehlerhaften Raten iibertragen. Physikalisch gesehen hat dies den Vorteil,
dass fehlerhafte Raten (zumindest in gewissen Grenzen) sofort durch nicht idea-
le Bauelemente erklédrt werden konnen. Numerisch hat diese Methode den grofien
Vorteil einer besseren Stabilitdt. Das System wird trotz fehlerhafter Raten in der
Regel gegen einen Zustand konvergieren, der dem stationédren Zustand des idea-

Frequenz 10 kHz und der Amplitude 114 V verwendet. Mehr Einzelheiten und Parameter zu zwei-
dimensionalen Simulationen der MISIM-Struktur sind in Kapitel 6 zu finden.
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len Systems sehr dhnlich ist, wie Abbildung 4.3 (c) fiir verschiedene Genauigkeiten
bestatigt. Mangelnde Neutralitéit hingegen kann schnell starken Einfluss auf die zeit-
liche Entwicklung und den stationdren Endzustand haben und schnell unbrauchbare
Ergebnisse liefern wie Abbildung 4.3 (a) zeigt.

4.5 Poissongleichung

Die im Vergleich zu den Transportgleichungen einfachere Struktur der Poisson- und
Temperaturgleichung erlaubt die Verwendung eines sehr effizienten Verfahrens zur
Bestimmung des elektrischen Feldes und der Gittertemperatur. Wird in der Pois-
songleichung 3.62 der Laplaceoperator durch symmetrische Differenzenquotienten
ersetzt, so erhélt man ein lineares Gleichungssystem mit N, x Ny, X (N, + 2Ns)
Unbekannten:

i—14.k _ o, ik i+1,5,k ij—1,k _ o ij.k ij+1k
90 J 290 J + SO J 90 J 290 J + SO J

(Az)? (Ay)?
SOz‘,j,lc—l _ 2902‘,]'719 + S0173‘,k+1 e ik
i (Az)? - _ereoptj k¢ {0, N.} (4.22)
(pi,j7k+1 _ (pm’,k (pi,j,lc _ SDm‘,k—1 pﬁ
€2ns Ao €] Ao ” { b )

Die Gleichung 4.22 gilt, mit der entsprechenden Dieelektrizitdtszahl, im Inneren
der ZnS-Schicht (¢, = €z,s) und der Isolatoren (p; = 0, €, = ¢€j). Die aus den
Deltafunktionen (§(z), 6(z — L)) resultierenden Sprungbedingungen des elektrischen
Feldes an den geladenen Grenzflichen zwischen den Isolatoren und der ZnS-Schicht
werden durch die Gleichung 4.23 beschrieben ([Nol93]).

Die zweidimensionale diskrete Fouriertransformation (DFT) der Dichte eingefan-
gener Locher pi?* in x und y-Richtung (bzw. iiber die Indizies i und j) ist durch

Ny N'y 5

~mnk Zzp”k —12E (i l)me—L ~(j—1)n

i=1j5=1

definiert, wobei ¢ die imaginére Einheit des Korpers der komplexen Zahlen kenn-
zeichnet. Aus Gleichung 4.22 folgt der Zusammenhang von 7;™™* mit dem fourier-
transformierten elektrischen Potential @™ ™"

1 Yl (- 1)m —i 3G . .
Aﬂzze—w e
i=175=1
Ny Ny

4 2 ZZ e—LN (i—1)m —LN (Gj—1)n [Soi,j—l,k B 2soi,j,k + SOi,j+1,k]

i=1j=1
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~m,n,k—1 ~m,n,k ~m,n,k+1 ~ m,n,k
@ — 2™ 4@ P

* (Az)? T e

Nutzt man die periodischen Randbedingungen des Potentials (d.h. @09k = pNedk
...) aus, so ergibt sich nach kurzer Rechnung fiir jedes (m,n)-Paar ein tridiagonales,
lineares Gleichungssystem

1 2rm 1 2mm

—_— — __ _ ~m,n,k
[AxQ [2cos( N, )—2]+ A [2cos( N, ) —2]]¢

~m,n,k—1 ~m,n,k ~m,n,k+1 m,n,k

90 ) J— 2S0 3Tl _|_ 90 310y pt ) 1ly
+ AT = k¢ {0,N,} (4.24)

m,n,k+1 m,n,k m,n,k m,n,k—1 ~m,n
()0 2 1oy J— ()0 2 1oy ()0 2 1oy J— ()0 2 1oy pl r

n — Cis = — k 0, Nz 4.25

€Zns s €l s 0 €{ } (4.25)

mit jeweils NV, +2N;,s Unbekannten. Diese Gleichungssysteme konnen durch schnelle
Standardroutinen gelost werden. Das elektrische Potential erhélt man schliefSlich aus
der Riicktransformation von @™ ™k,

Auch wenn die Temperaturdiffusionsgleichug eine zeitabhingige partielle Diffe-
rentialgleichung ist, dhnelt die Struktur des aus der Diskretisierung resultierenden
linearen Gleichungssystem

ng,lc N D Té_17j’k _ 2Té3j7k 4+ Té—l—l,ch N D Téj—l,k _ QTéj’k + Té?j+17k
At T TE (Az)? ¢ (Ay)?
Ti,j,k—l . 2Ti,j,k _|_ Ti,j,k—!—l e o L Ti,j,k
Do—¢& & & = 4+ 7 )E G 4.26
+ G (AZ)Q CGp(jp +]n> + At ( )

der diskretisierten Poissongleichung 4.22. Die Temperatur zum Zeitpunkt ¢ ist hier-
bei durch T; gekennzeichnet, wihrend die Temperaturen zum neuen Zeitpunkt
t + At ohne Tilde geschrieben sind. Offensichtlich bewirkt die Zeitabhingigkeit
nur jeweils einen zusétzlichen Term auf der rechten Seite der linearen Gleichung so-
wie in der Diagonalen der zum linearen Gleichungssystem gehorenden Matrix. Auch
dieses System lédsst sich demnach durch DFTs in tridiagonale Gleichungssysteme
iiberfithren und so sehr effektiv l6sen.

4.6 Parallelisierung

Um Stukturbildungen in der Leuchtdichteverteilung der ZnS:Mn-MISIM Struktur zu
studieren, miissen Zeiten bis zu einigen Sekunden simuliert werden. Dies entspricht
bei einer Betriebsspannung der Frequenz f = 10 kHz einigen zehntausend Perioden,
was bei hundert Zeitschritten pro Periode etwa eine Million Zeitschritte ergibt.
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Fiir eine 3d-Simulation, in der die z-Richtung mit 70 und die x- und y-Richtung
mit 128 Punkten diskretisiert sind, ergeben sich etwa eine Million unbekannte Va-
riablen. In jedem der eine Million Zeitschritte miissen also sechs lineare Gleichungs-
systeme mit mehr als einer Million Unbekannte gelost werden! Diese Abschétzungen
machen deutlich, dass es sinnvoll ist diese Simulation auf schnellen Parallelrechnern
durchzufithren. Natiirlich ergeben sich nur Geschwindigkeitsvorteile, wenn sich die
zu losenden Aufgaben zu einem Grofiteil tatséchlich parallel 16sen lassen. Inwieweit
und wie das gelingt, soll in diesem Kapitel erlautert werden.

4.6.1 Grundlagen

Es existieren im wesentlichen zwei verschiedene Architekturen fiir Parallelcompu-
ter. Die eine stellt einen gemeinsamen Speicher fiir alle Prozessoren zur Verfiigung
(Shared Memory), wihrend die andere ein schnelles Netzwerk impliziert mit dem
Prozessoren Daten austauschen konnen (Message Passing). Fiir das Losen partieller
Differentialgleichungen ist die Shared Memory Architektur von Vorteil, da der Aus-
tausch grofler Datenmengen entfallen kann. Aufgrund der vorhandenen Ressourcen
wurde fiir diese Arbeit jedoch eine Message Passing Architektur mit MPI als Messa-
ge Passing Protokoll verwendet. Die im folgenden vorgestellten Algorithmen kénnen
natiirlich vollig analog und zum Teil mit wesentlich hoherer Effizienz auf anderen
Rechnerarchitekturen benutzt werden.

4.6.2 Die Transportgleichungen

Wie schon gesagt, werden die linearen Gleichungssysteme, die sich aus den Dis-
kretisierungen der Transportgleichungen ergeben, mit einem iiberrelaxierten Punkt-
GauB-Seidel Iterationsverfahren [Cry97] gelost. Dieses Verfahren berechnet den Wert
der Dichte n®/** am Gitterpunkt (i,j,k) aus den aktuellsten Werten der Dichten an
den direkt benachbarten Gitterpunkten. Kiirzt man die Koeffizienten des linearen
Gleichungssystems 4.15 mit den Bezeichnungen a*/*, ..., ¢*/F ab, fasst den inho-
mogenen Anteil der Gleichung als Rate R*** zusammen und 16st die Gleichungen

nach n®* auf, so ergibt sich nach Hinzufiigen des Relaxationsterms
Z?JJC —_ 27]719 7/_1737k 273719 7/+17jvk 7/7]7k Zvj_17k 7/7]7k 7/7J+17k
nl = a_gz}j,k (@ ny 70+ bWy + "l d )y
i7j7k i7j7k_1 i7j7k i7j7k+1 _ i7j7k
+e i+ J+ (1= a)nm™". (4.27)

Ein Iterationsschritt besteht nun aus der sukzessiven Auswertung dieser Gleichung
an den Gitterpunkten beginnend mit ¢+ = j = k = 1. Der untere Index [ bezeichnet
den Iterationsschritt und stellt sicher, dass immer die aktuellsten zur Verfiigung
stehenden Werte zur Auswertung der Gleichung verwendet werden. Der giinstigste
Relaxationsparameter o muss durch numerische Experimente ermittelt werden.
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Abbildung 4.4: Aufteilung der Gitterpunkte des Diskretisierungsgitters auf zwei Pro-
zessoren zur Parallelisierung des Gauf3-Seidel-Vefahrens. Die ghost points sind grau
schattiert.

Die Idee der Parallelisierung dieses Algorithmus besteht nun einfach in der Auf-
teilung der ZnS:Mn-Schicht, durch zur z-Achse parallele Schnitte, auf mehrere Pro-
zessoren |GLS99, Gei04]. Hierdurch werden die zu berechnenden Gitterpunkte pro
Prozessor reduziert, wie in Abbildung 4.4 fiir zwei Prozessoren und zwei Raumdi-
mensionen (x,z) gezeigt. Dies bedeutet fiir einen Iterationsschritt, dass ein einzelner
Prozessor nicht mehr die gesamte ¢ und j Schleife durchlaufen muss, sondern nur
noch einen Teil. Fiir den in Abbildung 4.4 skizzierten Fall von zwei Prozessoren
muss Prozessor 1 die Schleife von i = 1 bis i = N = N, /2 durchlaufen wihrend
Prozessor 2 die Schleife von ¢ = N + 1 bis ¢ = N, abarbeitet. Da ein Prozessor fiir
die Berechnung der Randpunkte seines Bereichs jedoch Werte von Gitterpunkten
benoétigt, die von einem anderen verwaltet werden, muss jeder Prozessor die Werte
seiner neu errechneten Randpunkte an die Nachbarprozessoren senden und selbst
die Daten der entsprechenden Gitterpunkte empfangen und als so genannte ghost
points speichern, bevor er mit dem néchsten Iterationsschritt beginnt. Man sieht
sofort, dass der Algorithmus auf diese Weise eigentlich nicht parallelisiert werden
kann, da jeder Prozessor, um das Gauf}-Seidel Verfahren zu beginnen, auf die Re-
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Abbildung 4.5: Verschiedene Geometrien bei der Aufteilung der x-y-Ebene an vier
Prozessoren (p; bis py). (a) Aufteilung in x und y-Richtung, (b) Aufteilung nur in
y-Richtung.

sultate des Prozessors angewiesen ist, der den ¢-Schleifenabschnitt direkt vor seinen
eigenem berechnet. Man umgeht dieses Problem indem man das Verfahren auf den
einzelnen Prozessoren mit Randwerten aus dem letzten Iterationsschritt startet, was
allerdings eine Erhohung der Anzahl an Iterationschritten zur Folge haben kann. Ist
die Anzahl der Gitterpunkte pro Prozessor grofl genug, so iiberwiegt die Geschwin-
digkeitszunahme durch die Aufteilung der Rechnung der Geschwindigkeitseinbufle
durch den Qualitétsverlust des numerischen Verfahrens jedoch bei weitem.

In drei Dimensionen erfolgt die Aufteilung der Gitterpunkte auf die Prozessoren
ebenfalls durch Schnitte senkrecht zur x-y-Ebene, so dass alle Punkte mit gleichem
(i,j)- Indizes von einem Prozessor verwaltet werden. Die Zerlegung der x-y-Ebene
kann jedoch auf sehr verschiedene Weisen geschehen wie in Abbildung 4.5 fiir den
Fall von vier Prozessoren (p; bis p4) veranschaulicht. Da die Prozessoren die Werte
ihre Randpunkte austauschen miissen, ist die Grofle der Grenzflichen ein Maf fiir
den Kommunikationsaufwand. Die Aufteilung der (x,y)-Ebene sollte also so gesche-
hen, dass die Gesamtheit der Grenzflichen des Gebietes eines Prozessors minimiert
wird. Fiir den Fall von vier Prozessoren fiihrt also die in Abbildung 4.5 (a) verwen-
dete Geometrie zu wesentlich weniger Kommunikationsaufwand als die Aufteilung
in Abbildung 4.5 (b). In Anhang A.3 ist der parallele Algorithmus zur Losung der
Kontinuitdatsgleichung der Elektronen als Flussdiagamm abgebildet.

Mit Hilfe der bisher gemachten Uberlegungen lisst sich eine einfache Skalierbar-
keitsanalyse [GLS99] des Algorithmus durchfiihren, indem die gesamte Rechen- und
Kommunikationszeit eines Iterationsschrittes abgeschétzt wird. Um die Berechnun-
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Abbildung 4.6: (a) Beschleunigung (Speed up) und Effizienz (b) der Losung der
Transportgleichungen fiir Elektronen und Locher bei Verwendung mehrere Prozes-
soren.

gen einfach zu halten, nehmen wir an, bei der Anzahl p der Prozessoren handele
es sich um eine Quadratzahl und die Anzahl der Gitterpunkte in x und y-Richtung
seien identisch (N, = N, = N), woraus sich fiir einen Prozessor 4NN, /,/p zu kom-
munizierende Randpunkte ergeben. Ist 7™ die Zeit, die benétigt wird um eine
Gleitkommazahl zu senden und geschieht das Senden und Empfangen der Daten
gleichzeitig (Nonblocking Communication), so betréigt die Zeit die ein Prozessor fiir
die Datenkommunikation verwendet

NN
Tcom — 4_27_com. (428)

VP
Die reine Rechenzeit eines Prozessors ist proportional zu der Anzahl der Gitterpunk-
te die dieser verwaltet. Bezeichnet 7 die Dauer einer FlieSkommaoperation, so ist
die Rechenzeit

N2N,
c——T
p

mit einer Proportionalitdtskonstanten c. Betrachtet man das Verhéltnis von Kom-
munikations - zu Rechenzeit

Tcal — cal’ (429)

TCO’ITL 4 1 TCO’ITL

Tl = o NV e

so fallt auf, dass dieses mit 1/N abfillt. Auch wenn 7™ meist deutlich grofer ist

als 7¢, kann also fiir hinreichend grofie Probleme (grofies N) T™ gegeniiber T

vernachldssigt werden. Die Gesamtrechenzeit wird also fiir N — oo proportional zu
i und skaliert mit der Prozessorzahl.

Da der Algorithmus nur fiir grofle Probleme skaliert, stellt sich die Frage wie grof3

das Problem sein muss und ob eine solche Grofie iiberhaupt noch bearbeitet werden

(4.30)
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kann. Um dies zu untersuchen, wird ein Standardproblem einer realistischen Grofie
mit unterschiedlichen Prozessorzahlen bearbeitet und der Erfolg der Parallelisierung
mit Hilfe der Beschleunigung (speed up) Sp und der Effizienz £

7@
) — = (r) —

Sp® <1 (4.31)

iiberpriift. Hierbei bezeichnet p die Anzahl der Prozessoren, und T'(p) die Zeit die p
Prozessoren benétigen um das Problem zu losen. Natiirlich kann Sp®) nicht groBer
sein als die Anzahl der Prozessoren und wird aufgrund der nicht vollstindigen Paral-
lelisierbarkeit der meisten Probleme normalerweise deutlich kleiner sein. Abbildung
4.6 (a) zeigt die Beschleunigung der Losung der Transportgleichungen fiir Elektronen
im Vergleich zur idealen Beschleunigung. Wie zu erwarten, liegen die tatséichlichen
Beschleunigungen stets unter der idealen. Sehr auffillig sind die Einbriiche der Ef-
fizienz in Abbildung 4.6 (b) bei der Verwendung von 13,17 oder 19 Prozessoren.
Diese haben ihre Ursache in der schon oben diskutierten ungiinstigen Verteilung des
Grundgebietes auf die Prozessoren. MPI versucht aus einer gegebenen Anzahl von
Prozessoren ein moglichst quadratisches Prozessornetzwerk zu generieren auf wel-
ches das Grundgebiet dann verteilt wird. Dies bedeutet, dass bei der Verwendung
von 16 Prozessoren ein Netzwerk aus 4 x 4 Prozessoren entsteht, bei der Verwen-
dung von 17 Prozessoren aber nur ein Netzwerk von 1 X 17 Prozessoren moglich ist.
Dies fiithrt wie schon diskutiert zu erheblich grofieren Randflichen und so zu einem
hoheren Kommunikationsaufwand.

4.6.3 Poisson und Wirmegleichung

Der Algorithmus zur Losung der Poisson- und der Warmegleichung besteht im we-
sentlichen aus zwei verschiedenen Aufgaben. Erst muss fiir jede x-y-Ebene, also
fiir jeden Wert des Gitterindex k, eine zweidimensionale DFT (z.B. mit Hilfe ei-
ner schnellen Fouriertransformation (FFT)) durchgefiihrt werden und anschlieflend
muss fiir jedes Indexpaar (7, 7) ein tridiagonales lineares Gleichungssystem gelost
werden. Da alle FFTs vollig unabhéngig voneinander sind, konnen diese parallel
durchgefiihrt werden. Es empfiehlt sich also das Diskretisierungsgitter durch Schnit-
te senkrecht zur z-Achse zu zerlegen und so auf die Prozessoren zu verteilen, wie in
Abbildung 4.7 (links) fiir zwei Prozssoren dargestellt.

Auch die aus den Fouriertransformationen resultierenden linearen Gleichungssy-
steme sind vollig unabhéngig voneinander und lassen sich somit von verschiedenen
Prozessoren gleichzeitig 1osen. Fiir diese Aufgabe ist jedoch eine Aufteilung der
Gitterpunkte durch Schnitte parallel zur z-Achse, wie in Abbildung 4.7 (rechts)
dargestellt, notig. Problematisch bei dieser Parallelisierung ist also die Datenkom-
munikation zwischen den Prozessoren. Da ein Prozessor fiir eine FF'T alle Daten
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Abbildung 4.7: Links: Aufteilung der Gitterpunkte auf zwei Prozessoren um die
FFT in den x-y-Ebenen durchzufithren. Rechts: Aufteilung der Gitterpunkte auf
zwei Prozessoren um die linearen Gleichungssysteme zu I6sen.

einer x-y-Ebene benétigt, wihrend fiir das Losen eines Gleichungssystems alle Da-
ten einer z-Linie benttigt werden, miissen zwischen diesen beiden Operationen grofle
Datenmengen ausgetauscht werden. In Abbildung 4.8 ist das Kommunikationssche-
ma fiir vier Prozessoren und eine x-y-Ebene dargestellt. Bevor Prozessor 1 die FFT
durchfithren kann, muss er die Werte der Gitterpunkte aller anderen Prozessoren
sammeln und gleichzeitig die Werte der von ihm verwalteten Gitterpunkte einer an-
deren x-y-Ebene an den Prozessor senden, der die FFT auf dieser Ebene durchfiithren
soll. Sind fiir alle Ebenen die FF'Ts durchgefiihrt, miissen die transformierten Werte
jeder Ebene aufgeteilt und an den Prozessor iibermittelt werden, der die linearen
Gleichungssysteme fiir den Bereich 16sen soll. Schliefllich miissen die Losungen der
Gleichungssysteme riicktransformiert werden, was ein weiteres Sammeln, Transfor-
mieren und Verteilen der Daten notwendig macht. Eine Ubersicht des parallelen
Algorithmus zur Losung der Poissongleichung gibt das Flussdiagramm des Unter-
programms POISSON in Anhang A.3.
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Daten sammeln: Daten verteilen:
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Abbildung 4.8: Kommunikationsschema fiir vier Prozessoren und eine x-y-Ebene.
Vor der FFT muss z.B. Prozessor 1 alle Daten der iibrigen Prozessoren sammeln.
Nach der FFT muss Prozessor 1 die Daten wieder an die entsprechenden Prozessoren
verteilen.

Der grofie Kommunikationsaufwand dieses Algorithmus lisst die Frage nach der
Skalierung aufkommen. Die Kommunikationszeit besteht aus der Zeit zum Verteilen
und zum Sammeln der Daten vor und nach Ausfithrung der beiden FFTs. Wahrend
der Sammelphase muss ein Prozessor die von ihm verwalteten Gitterpunkte jeder
x-y-Ebene, fiir die er nicht selbst die FFT durchfiithren soll, senden. Andererseits
muss jeder Prozessor fiir alle Ebenen deren FFT er durchfiithren soll, die nicht von
ihm verwalteten Daten empfangen. Mit den Bezeichnungen des letzten Abschnitts
lassen sich also die Sendezeit 7'¢™ und die Empfangszeit T.7°™ berechnen:

NyN, N,(p—1)

Tem = e (4.32)
p p
N, N,(p—1) N,
Tecom — y(p )_Tcom_ (433)
p p

Diese beiden Zeiten sind offensichtlich gleich und da Empfang und Senden der Da-
ten gleichzeitig ablaufen, ist dies die Dauer der Sammelphase. Da die Verteilung
der Daten nach Durchfiihrung der FFT der genau umgekehrte Prozess zur Daten-
sammlung ist, ist die Dauer der Verteilungsphase gleich der der Sammelphase. Die
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Abbildung 4.9: (a) Beschleunigung (Speed up) und Effizienz (b) der Losung der
Transportgleichungen fiir Elektronen und Locher bei Verwendung mehrere Prozes-
soren.

Rechenzeit eines Prozessors besteht aus den Zeiten zur Durchfithrung der FFTs
(T, den Zeiten der LR-Zerlegungen (T7%) der tridiagonalen Matrizen und den
Zeiten zur anschliefenden Losung der llnearen Gleichungssysteme (7T%). Die An-
zahl der FlieBkommaoperationen einer FFT mit n Elementen ist proportional zu
nlin(n), die einer LR-Zerlegung einer tridiagonalen Matrix zu n und die der an-
schlieBenden Losung des Gleichungssystems zu n?. Die Rechenzeiten der einzelnen

Schritte bestimmen sich also zu

ca NZ ca
Tipr = ;(Nx In(N, N, )T (4.34)
N, N,
T = LN (4.35)
p
TS, = CMNZTW. (4.36)
p

Bildet man wiederum das Verhaltnis von Kommunikations- und Rechenzeit

Tcom B 4p _ 1 1 Tcom
Tel " p aln(NyN,) + b+ cN, re

(4.37)

so erkennt man, dass auch bei diesem Algorithmus zumindest fiir sehr grofie Proble-
me die Kommunikationszeit gegeniiber der Rechenzeit vernachlissigt werden kann
und die Losungszeit mit der Prozessorzahl skaliert.

Auch fiir diesen Algorithmus soll durch numerische Experimente geklért werden,
ob realistische Probleme grof§ genug sind, um ndherungsweise mit der Prozessorzahl
zu skalieren. Abbildung 4.9 (a) und (b) zeigen wiederum die Beschleunigung und
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Abbildung 4.10: (a) Beschleunigung (Speed up) und Effizienz (b) der Losung der
Transportgleichungen fiir Elektronen und Locher bei Verwendung mehrere Prozes-
soren

die Effizienz des Algorithmus in Abhéngigkeit von der Prozessorzahl. Offensichtlich
sinkt die Effizienz der Parallelisierung sehr schnell mit der Prozessorzahl und ab
etwa zehn Prozessoren ist kaum noch eine Geschwindigkeitszunahme zu erkennen.
Das von uns gestellte Problem ist also zu klein, um ein giinstiges Verhéltnis von
Komunikationszeit zu Rechenzeit zu erreichen, was daran liegt, dass die in unserem
Problem grofie Zahl N, N, nur logarithmisch in das Verhéltnis der Zeiten eingeht.

Da aber die Rechenzeiten zur Losung der Poisson und Temperaturgleichung bei
Verwendung von einem Prozessor relativ kurz im Vergleich zu den Losungszeiten der
Transportgleichungen sind, lisst sich das Gesamtproblem bei Verwendung von 16
Prozessoren noch um einen Faktor zehn beschleunigen, wie das Diagramm 4.10 (a)
zur Beschleunigung des Gesamtproblems bestétigt. Dies entspricht nach Abbildung
4.10 (b) einer noch akzeptablen Effizienz von etwa 0.6.
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Abbildung 5.1: (a) Die Funktion f(z) fiir verschiedene Werte des Parameters ji1. (b)
Stationére Losungen von Gleichung 5.1 aufgetragen iiber den Parameter py (p2 = 1).

Am Ende von Kapitel 3 haben wir herausgestellt, dass das Ladungstréigersy-
stem also die Dichte eingefangener Locher p; und die Oberflachenladungsdichten
pir einer Dynamik folgen, die durch eine nichtlineare Rate bestimmt wird. Da sol-
che Nichtlinearitdten héufig die Ursache fiir das komplexe raumzeitliche Verhalten
eines Systems sind, sollen in diesem Kapitel einige Themen der nichtlinearen Physik
behandelt werden. Das Ziel ist jedoch nicht die analytischen Wekzeuge dieser um-
fangreichen Disziplin bereitzustellen, sondern die Ursachen einiger Phénomene, die
uns in spateren Kapiteln begegnen werden , zu erlautern. Eine ausfiithrliche Behand-
lung dieser Thematik findet sich z.B. in [AFH96, Mur89].

5.1 Bifurkation und Hystereseeffekte

In diesem Abschnitt betrachten wir eine gewohnliche Differentialgleichung der Form

T (5.1)

mit einer nichtlinearen Funktion f(u; ) die aufier von u noch von einem Satz frei
wéahlbarer Parameter ji abhéngt. Die stationdren Losungen dieser Differentialglei-
chungen sind offensichtlich durch

flu, i) =0 (5.2)

definiert. Man macht sich leicht klar, dass die Zahl und die Stabilitét der stationéren
Losungen uy im Allgemeinen von den Parametern fi abhéngen wird. Andert sich die
Anzahl der stationiren Losungen oder deren Stabilitit fiir bestimmte i = p¢, so
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Abbildung 5.2: Die Funktion f(z) fiir verschiedene Werte des Parameters po und
w1 = 0 (a) bzw py = 0.1 (b). Stationdre Losungen von Gleichung 5.1 aufgetragen
iiber den Parameter puo fiir iy = 0 (¢) bzw py = 0.1 (d).

spricht man von einer lokalen Bifurkation. Um eine Vorstellung von der Entstehung
von Hystereseeffekten zu erhalten, betrachte man das Beispiel

du
— = flu,p) = — v’ + pau.

dt
mit den zwei Parametern pq und ps. In Abbildung 5.1 (a) ist die Funktion f {iber
die Variable w fiir ys = 1 und verschiedene p; in einem so genannten Konvergenz-
diagramm aufgetragen. In diesem lassen sich fiir alle u die Anderungsraten f(u)
ablesen und somit die stationfdren Losungen und deren Stabilitdt bestimmen. Fiir
i1 = 0 besitzt Gleichung 5.1 offensichtlich zwei stabile stationdre Zustdnde uy; und
g2 und einen instabilen stationdren Zustand. Wird nun p; erhoht, verdndert sich die
Lage der stabilen stationdren Zustédnde stetig bis das Minimum von f die y-Achse
iiberquert und der stationire Zustand ug, verschwindet. Der Parameter p; bewirkt
bei einem kritischen Wert p; = p$! also eine so genannte Sattel-Knotenbifurkation
[AFH96]. Offensichtlich fiihrt das Senken des Parameters p; zum Verschwinden des
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stationdren Zustands wuge und damit zu einer weiteren Sattel-Knotenbifurkation bei
w1 = p€2 Trigt man nun die stationiiren Zustinde der Gleichung 5.1 iiber den Pa-
rameter py auf, so erhélt man das in Abbildung 5.1 (b) dargestellte Bifurkations-
diagramm, in welchem deutlich zu erkennen ist, dass das System in einem gewissen
Bereich des Parameters p1 mehrere stationére Zustinde hat. Wird in einem System
mit einer solchen Kennlinie der Parameter u; (z.B. eine angelegte Spannung) lang-
sam, verglichen mit der Geschwindigkeit der Systemdynamik, variiert, so veréndert
sich der Systemzustand quasistationér. Bei p; = p$! verschwindet jedoch der stati-
ondre Zustand und das System konvergiert sehr schnell in den stabilen stationdren
Zustand auf dem oberen Ast der Kennlinie. Wird p; nun gesenkt, bleibt das Sy-
stem auf dem oberen Ast bis dieser bei p; = u¢? endet. Der stationire Zustand des
Systems beschreibt also bei Variation des Parameters p; eine Hysterese.

Einen anderen Bifurkationstyp durchléduft das von Gleichung 5.1 beschriebene Sy-
stem bei Variation des Parameters jis, der bestimmt ob die Funktion f zwei Extrema
aufweist oder monoton verlduft. Abbildung 5.2 (a) zeigt f(u) fiir verschiedene Werte
des Parameters py bei py = 0. Es wird deutlich, dass die Funktion fiir py < 0 drei
stationdre Zusténde aufweist, wihrend sie fiir po > 0 nur einen zeigt. Das entspre-
chende Bifurkationsdiagramm (Abbildung 5.2 (b)) in dem die stationéiren Losungen
iiber den Parameter ps aufgetragen sind, gibt der Gabel (Pitchfork)-Bifurkation ih-
ren Namen. Fiir negative Werte von pus existiert eine stabile stationdre Losung, die
sich am kritischen Punkt ps = p§ = 0 aufspaltet in zwei stabile und eine instabile
stationdre Losung. Ein Hystereseeffekt bei Variation des Parameters p; ist offen-
sichtlich nur méglich fiir po > 0. Eine ideale Gabelbifurkation wird nur in Systemen
mit einer bestimmten Symmetrie beobachtet (1 = 0). Ist eine solche nicht gegeben
lauft die Funktion f im allgemeinen nicht mehr durch den Ursprung, wie in Abbil-
dung 5.2 (¢) fiir u; = 0.1 gezeigt. Das zugehorige Bifurkationsdiagramm (d) zeigt
eine Gabelbifurkation mit gebrochener Symmetrie. Hierbei bleibt ein Losungsast fiir
alle 19 stabil, wahrend bei einem kritischen Wert p§ ein neuer stabiler und ein in-
stabiler Ast durch eine Sattel-Knotenbifurkation entstehen. Wohlgemerkt fiithrt die
Variation des Parameters ps nicht zu einer Hysterese, sondern ermoglicht durch die
Gabelbifurkation erst einen Zustand, in dem durch Variation des Parameters p; zwei
Sattelknoten-Bifurkationen moglich werden .

!Ein dreidimensionales Modell des zweiparametrigen (u1,u2) Bifurkationsdiagramms des hier
behandelten Beispiels ist im Institut fiir angewandte Physik der WWU Miinster zu bewundern.
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5.2 Zwei Komponenten Systeme

In diesem Abschnitt werden einige grundlegende Eigenschaften des zweikomponen-
tigen nichtlinearen Differentialgleichungssystems

% = f(u,v) (5.3)
L= aw) (5.4)

diskutiert. Einen guten Uberblick iiber das Langzeitverhalten eines solchen Systems
gibt ein so genanntes Nullklinendiagramm. Ein solches Diagramm kann erstellt
werden, indem, in einem von den Variablen v und v gebildeten Koordiantensystem,
die beiden Kurven f(u,v) = 0 (u-Nullkline) und g(u,v) = 0 (v-Nullkline) einge-
tragen werden. Die Schnittpunkte dieser Kurven sind offensichtlich die stationdren
Losungen des Gleichungssystems. Sind f und ¢ nichtlineare Funktionen, so konnen
ein oder mehrere stabile und instabile stationére Losungen existieren. Die Art und
Stabilitdt der stationiren Zustéinde und damit das Verhalten des Systems in der
Umgebung dieser Punkte kann mit Hilfe der linearen Stabilitatsanalyse bestimmt
werden. Da die Techniken dieser Theorie auf das spéter zu behandelnde ZnS:Mn
MISIM System nicht anwendbar sind, wird hier nicht weiter auf sie eingegangen.
Vielmehr sollen einige haufig auftretende, allgemeine Situationen im Nullklinendia-
gramm gezeigt und die resultierende Systemdynamik diskutiert werden. Als Beispiel
betrachte man

du

—_— — —_ 3

pn u’ 4 u (5.5)
dv

- = €(fnu — v+ po) (5.6)

mit den frei wéhlbaren Parametern p; und po und dem Parameter € der das Verhalt-
nis der Reaktionsgeschwindigkeiten von u und v bestimmt, aber keinen Einfluss auf
die stationdren Zustinde hat.

Sei nun zunéchst p; = 0.2, dann lassen sich durch Variation des Parameters
o drei qualitativ unterschiedliche Situationen erzeugen. Abbildung 5.3 (a) zeigt das
Nulklinendiagramm fiir o = 0.5. Die u-Nullkline teilt die u-v-Ebene in einen oberen
Bereich mit f < 0 und einen unteren Bereich mit f > 0. Hieraus l&sst sich schlielen,
dass die Nullkline aus zwei stabilen Abschnitten (durchgezogene Linie) und einem
instabilen Abschnitt (unterbrochene Linie), besteht. Die v-Nullkline steigt dagegen
linear mit u und schneidet die w-Nullkline an einer Stelle im stabilen Bereich. Es
existiert also eine stationére stabile Losung. Die zu dieser Situation gehorende Dy-
namik der Variablen u und v ldsst sich an dem in Abbildung 5.3 (b) gezeigten
Phasenraumdiagramm erkennen. In diesem sind die Trajektorien der DGL 5.5 fiir
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Abbildung 5.3: (a,c,e) Nullklinendiagramme des Gleichungssystems 5.5 mit uy = 0.5
(a), g2 = 0 (c) und py = —0.5 (e). b,d,f) Den Nullklinendiagrammen entsprechende
Phasenfliisse des Differentialgleichungssystems (11 = 0.2).
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verschiedene Anfangsbedingungen in die (u,v)-Ebene eingetragen. Zwar werden alle
Trajektorien vom einzigen stationéren stabilen Punkt angezogen (Punktattraktor),
jedoch bewirkt die durch den Parameter ¢ = 0.1 vorgegebene langsamere Dynamik
von v, dass einige Trajektorien erst nach erheblichen Umwegen in den stationdren
Zustand laufen.

Das Nulklinendiagramm fiir zo = 0 in Abbildung 5.3 (¢) zeigt drei Schnittpunkte
der Nulklinen und lasst somit auf drei stationdre Zustidnde schliefen. Von diesen sind
jedoch nur zwei stabil wie ein Blick auf das entsprechende Phasendiagramm (Abbil-
dung 5.3 (d)) sofort zeigt. Je nachdem, wie die Anfangsbedingungen gewéhlt wurden,
fithren die Trajektorien zu der stabilen Losung mit v < 0 oder « > 0. Durch Varia-
tion des Parameters o entstehen also spontan ein stabiler und ein instabiler stati-
ondrer Zustand durch die zweidimensionale Version einer Sattelknoten-Bifurkation.
Wird po weiter verringert, verschwindet ein stabiler sowie der instabile stationére
Zustand mittels einer weiteren Sattel-Knoten-Bifurkation und dem System bleibt
nur ein stabiler, stationérer Zustand, wie die Abbildungen 5.3 (e) und (f) zeigen.
Wird der Parameter o langsam variiert fithrt also auch im zweikomponentigen Fall
das Szenario von zwei nacheinander ablaufenden Sattel-Knoten-Bifurkationen zu ei-
ner Hysterese in der u(us)-Kennlinie.

Zu vollkommen anderen Situationen fiihrt ein Parameterwert von pu; = 2. Das
Nullklinendiagramm zu gy = 0.5 in Abbildung 5.4 (a) zeigt zwar wiederum nur
einen stationéren stabilen Zustand von dem alle Trajektorien angezogen werden wie
Abbildung 5.4 (b) zeigt. Allerdings fallt auf, dass auch bei der Wahl von Anfangs-
bedingungen in der unmittelbaren Umgebung des Punktattraktors die Trajektorie
nicht unbedingt auf direktem Weg in den stationédren Zustand fithrt. In Abbildung
5.4 (b) ist ein Beispiel einer solchen Trajektorie hervorgehoben und man erkennt,
dass diese Anfangs fast in die dem Punktattraktor entgegengesetzte Richtung lduft,
bevor sie nach einem langen Umweg konvergiert. In einem solchen System kénnen al-
so auch im stabilen stationédren Zustand sehr kleine (nicht infinitesimale) Storungen
zu grofien Anderungen der Variablen « und v fithren. Medien mit Nulklinendiagram-
men dieser Art werden héufig anregbare Medien genannt und koénnen in zwei und
drei rdumlichen Dimensionen zu der Entstehung von wandernden Pulsen oder auch
rotierenden Spiralen fiihren.

Medien mit Nullklinen, wie sie in Abbildung 5.4 gezeigt sind, zeigen ebenfalls eine
auflerordentlich komplexe Dynamik. Man erkennt keinen stabilen, sondern nur einen
instabilen stationédren Zustand. Da das System einerseits nicht in den instabilen Zu-
stand konvergieren wird, andererseits aber auch nicht divergieren kann, stellt sich
die Frage nach dem Langzeitverhalten des Systems. Das Phasendiagramm in Ab-
bildung 5.4 (d) zeigt, dass alle Trajektorien gegen einen geschlossenen Grenzzyklus
konvergieren und das System somit einer oszillierenden Dynamik folgt. Offensichtlich
bewirkt die Variation des Parameters p- eine nach dem Mathematiker Hopf benann-
te Hopf-Bifurkation, bei der aus einem Punktattraktor ein geschlossener Grenzzyklus
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Abbildung 5.4: Nullklinendiagramme (a,c) des Gleichungssystems 5.5 und die ent-
sprechenden Phasenfliisse (b,d) (u1 = 2, pz = 1.2 (a,b),u1 = 2, muy = 0 (c,d)).

wird. Systeme mit einer solchen Dynamik zeigen in hoheren Dimensionen haufig die
bekannten Turingmuster oder auch Ringwellen.
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In diesem ersten der drei Kapitel, die sich mit der Auswertung und Interpreta-
tion des hergeleiteten Modells fiir die ZnS:Mn MISIM-Struktur beschéftigen, geht
es ausschliefllich um den longitudinalen Ladungstriagertransport. Wir nehmen al-
so an, sowohl das Bauteil als auch die Anfangsbedingungen (p(z,y, 2), p},(z,y),
TY(z,y,z)) seien in x- und y-Richtung ideal homogen, was auf ein effektiv ein-
dimensionales Gleichungssystem fiihrt. In diesem Sinne stellen die Ergebnisse die-
ses Kapitels eine direkte Fortfithrung der Arbeiten Howards [HSA82] und Neyts
[NV90, NCVdB94] dar.

Um das umfangreiche System von Differentialgleichungen zu analysieren und
zu verstehen, ist es giinstig, die Gleichungen in einem ersten Schritt stark zu ver-
einfachen. Im ersten Teil dieses Kapitels wird deshalb eine zeitlich und raumlich
konstante Gittertemperatur T¢ = Ty, = 300 K angenommen , wodurch aus dem
Aktivator-Inhibitor-Modell eine nichtlineare Differentialgleichung wird. Desweiteren
werden die Ladungstragertemperaturen bis auf weiteres als rdumlich und zeitlich
konstant (7}, = T, = T¢) angesehen, wodurch aus den hydrodynamischen Trans-
portgleichungen die einfacher zu losenden Drift-Diffusionsgleichungen werden. Im
zweiten Abschnitt bleibt die Gittertemperatur weiterhin konstant, jedoch wird der
Einfluss der nun variablen Ladungstragertemperaturen auf das Systemverhalten un-
tersucht. Im dritten Abschnitt wird schliellich das volle, Gittertemperaturabhéngige
Modell simuliert.

6.1 Konstante Ladungstriger- und Gittertempe-
raturen

6.1.1 Kurzzeitverhalten

Bevor wir Ergebnisse von Langzeitsimulationen diskutieren, soll zunéchst kurz be-
sprochen werden, wie sich das System wéhrend einer Periode der Betriebsspannung
verhiilt 1. Hierzu wird die Simulation mit den Anfangsbedingungen p;(z) = 0 und
o1» = 0 bei einer sinusférmigen Wechselspannung der Frequenz f = 1 kHz und
der Amplitude Vo = 139 V gestartet. Abbildung 6.1 zeigt in vier Diagrammen
die Entwicklung der wichtigsten Variablen wéhrend der ersten Periode der angeleg-
ten Spannung. In Abbildung 6.1 (a) ist die Elektronenstromdichte 7, (¢, z) iiber die
Zeit und die z-Achse aufgetragen. Da diese iiber die Randbedingungen mit dem,
exponentiell vom elektrischen Feld abhéngigen, Tunnelstrom zusammenhéngt, sind
die scharfen Maxima zu den Zeiten hoher duflerer Spannungen nicht sehr iiberra-
schend. Die ortliche Zunahme der Stromdichte von der momentanen Kathode bis
zur momentanen Anode, ist eine direkte Folge der, durch Stoflionisation erzeugten,

'Eine ausfiihrlichere Abhandlung dieser Thematik findet sich z.B. in [Rak03, Rak00].
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Abbildung 6.1: Zeitliche Entwicklung der ortsabhéngigen Elektronenstromdichte
(a), der Dichte freier Locher (b), der Dichte eingefangener Locher (¢) und der
Oberflichenladung (d) wihrend einer Periode (Vy, = 139 V, f = 1 kHz, RKF-
StoBionisationskoeffizient)

zusitzlichen Elektronen. Abbildung 6.1 (b) zeigt die entsprechende zeitliche Ent-
wicklung der Dichte freier Locher p(t, z) mit den, durch den Stofionisationsprozess
erzeugten, Maxima zu Zeiten hoher Feldstérken und Elektronenstromdichten. Hohe
Locherdichten verursachen hohe Locheinfangraten und ermoglichen so den in Ab-
bildung 6.1 (c) dargestellten, stufenartigen Anstieg der Dichte eingefangener Locher
pi(t, z). Natiirlich werden zu allen Zeiten auch Locher aus den Fallen emittiert, was
zu einer Abnahme von py(t, z) zwischen den Maxima der freien Locher fiihrt. Dieser
Effekt wird jedoch erst bei deutlich hoheren Dichten eingefangener Locher sichtbar.
Abbildung 6.1 (d) zeigt schlieBlich die zeitliche Anderung der Oberfliichenladungs-
dichten p;,. Wie erwartet dndert die Grenzfliche auf der Seite der momentanen
Kathode wihrend des Spannungsmaximums seinen Ladungszustand von neutral zu
positiv, da Elektronen in die Halbleiterschicht tunneln. Entsprechend &ndert die
Grenzschicht auf der Seite der momentanen Anode ihren Ladungszustand von neu-
tral zu negativ, da Elektronen in die Grenzflichenzustéinde {ibergehen. Am Ende
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Abbildung 6.2: Zeitliche Entwicklung der Dichte eingefangener Locher py(t, z) bei
einer sinusformigen Betriebsspannung der Frequenz 1 kHz und der Amplitude 142.0
V (a) und 142.5 V (b)

der Periode sind beide Grenzflachen leicht negativ geladen und kompensieren so die
positive Raumladung in der ZnS:Mn—Schicht.

Der stufenformige Anstieg der Raumladungsdichte wirft die Frage auf, wie weit
die Dichte der eingefangenen Locher ansteigt, ob sie einen stationéren Zustand er-
reicht und wie dieser Zustand von Anfangsbedingungen und Parametern abhangt.
Diese Fragen zu beantworten ist das Ziel der Untersuchungen dieses Abschnitts.

6.1.2 Langzeitverhalten

Abbildung 6.2 zeigt die zeitliche Entwicklung der Dichte eingefangener Locher {iber
mehrere Hundert Spannungsperioden (f = 1 kHz) fiir zwei verschiedene Ampli-
tuden und den Anfangsbedingungen p, = 0, 0;, = 0. Es wurden jeweils nur die
Dichten am Ende einer Periode ermittelt, weswegen die, durch die Wechselspannung
vorgegebene, zeitliche Periodizitéit der Dichten nicht im Diagramm erscheint. Man
sieht deutlich, dass sich zwei qualitativ sehr unterschiedliche stationére Zustédnde
einstellen. Wahrend die Raumladungsdichte bei einer Amplitude von 142.0 V ein
Maximum von etwa 8 - 10>um ™~ in der Mitte der ZnS:Mn-Schicht ausbildet, entste-
hen bei einer Amplitude von 142.5 V zwei Maxima von etwa 50 - 103um ™ an den
Réndern der Schicht. Obwohl die Amplituden sich also um weniger als 1 Prozent
unterscheiden, zeigen die stationdren Zustidnde grofie quantitative und qualitative
Unterschiede. Dieses Szenario liasst eine Bifurkation des Systems bei Variation des
Parameters Spannungsamplitude vermuten und es empfiehlt sich die Anfertigung
und Analyse eines Konvergenzdiagramms in dem, nach dem Muster aus Kapitel
5.1, die Anderungsraten gegen die Systemzustinde fiir verschiedene Spannungsam-
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Abbildung 6.3: (a) Nettorate Rp, pro Periode in der Rp,-P; Ebene fiir kleine
(Rp, < 0) und grofie (Rp, > 0) Werte als Anfangsbedingungen fiir die Dichte
der eingefangenen Locher p; und fiir die Oberflichenladungsdichten p;,. Die ein-
zelnen Kurven gehoren zu verschiedenen Spannungsamplituden Vy (AVy = 0.2 V,
f = 0.2 kHz, RKF-Modell). (b) Periodisch stationire und stabile Dichte eingefan-
gener Locher P; in Abhéngigkeit von der Amplitude V{ der Betriebsspannung.

plituden aufgetragen werden. Ein solches Vorhaben erweist sich jedoch als nicht
so einfach, da sowohl der Zustand als auch die Anderungsrate des Ladungstrigersy-
stems nicht durch eine Zahl, sondern durch ortsabhingige Funktionen definiert sind.
Desweiteren verhindern die zeitabhdngigen Randbedingungen der MISIM—-Struktur
eine Konvergenz des Systems in einen streng stationiren Zustand. Dennoch kann
ein aussagekréiftiges, zweidimensionales Konvergenzdiagramm erstellt werden, wenn
folgende Vereinbarungen getroffen werden:

e Die Diskussion zu Abbildung 6.2 motiviert die Definition eines periodisch
stationdren Zustands durch

0=pi(z,t+7)— pi(z,1), (6.1)

wobei 7 = 1/f die Periodenlénge der Betriebsspannung bezeichnet. Ist die-
se Bedingung erfiillt, so sind auch die Oberflichenladungsdichten periodisch
stationér da die Gesamtladung sich zu null addiert.

e Die iiber die Dicke L der ZnS-Schicht integrierte Dichte der eingefangenen
Locher definiert eine Flachendichte

P(t) = /OL pi(t, 2)dz, (6.2)
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mit der wir im folgenden den Zustand des Ladungstrigersystems kenn-
zeichnen werden.

e Dic iiber L und eine Periodendauer integrierte Anderungsrate
Rp, = [Pi(t+ 1) — Py(t)]
t+1 L
- / dt / d2[Rypy(2, 1) — Rus(2,1)] (6.3)
t 0

definiert schlieBlich eine Nettorate Rp,, welche die Anderung des Systemzu-
stands P; pro Periode wiedergibt. Das verschwinden dieser Nettorate ist offen-
sichtlich notwendige aber nicht hinreichende Bedingung fiir einen periodisch
stationiren Zustand.

Natiirlich ist das System durch die Angabe von P; nicht eindeutig charakterisiert,
da verschiedene Dichten p;(z) zum selben Integralwert fithren kénnen. Problema-
tisch wird dies vor allem dadurch, dass zwei verschiedene Dichten eingefangener
Locher die zum gleichen P; fithren, nicht zwangslaufig dieselbe Nettorate liefern.
Es ist also nicht moglich, wie in Kapitel 5.1 vorzugehen, indem zu jedem Wert von
P, die entsprechende Nettorate Rp, berechnet und in einem Diagramm aufgetragen
wird. Da wir aber nicht an einer Analyse aller theoretisch moglichen Zustinde des
Ladungstrigersystems interessiert sind, sondern nur die gemessenen Hysteresen in
den Strom-Spannungs-Kennlinien verstehen wollen, werden wir nur die in einer sol-
chen Messung moglichen Zustande auswerten. Wir starten also die Simulation mit
den Anfangsbedingungen p{(z) = 0 und pﬁr = 0 unter Verwendung einer relativ
niedrigen Amplitude V,,;, und berechnen nach jeder Periode P, und Rp,. Nachdem
das System (im Sinne von Def. 6.1) konvergiert ist, erhéhen wir die Amplitude um
eine gewisse Schrittweite, setzten die Anfangsbedingungen auf Null und starten die
Simulation erneut. Dieser Schritt wird wiederholt, bis eine bestimmte maximalen
Amplitude Vinq, erreicht wurde. Nun wird der stationéire Endzustand (p(2), pf,)
gespeichert und die Prozedur wird mit sinkender Spannung und den Anfangsbe-
dingungen p? = p! und p?r = pfﬁr fortgesetzt, bis wiederum die Amplitude V.,
erreicht ist. Der exakte Verlauf dieses Algorithmus zur Erzeugung eines Konver-
genzdiagramms ist in Anhang A.5 als Flussdiagramm zusammengefasst.
Abbildung 6.3 zeigt als Ergebnis der Simulation die Abhéngigkeit der Nettorate
Rp, von der Flichendichte P, fiir verschiedene Amplituden der Betriebsspannung.
Es fillt auf, dass nicht alle Kurven des Diagramms vollsténdig sind, was daran liegt,
dass der verwendete Algorithmus die Kurven nur bis zu ihrem ersten stationdren
Zustand berechnet. Existieren nun zu einer bestimmten Amplitude zwei stationére
Zusténde, so werden die Anderungsraten der dazwischen liegenden Zusténde nicht
berechnet. Fiir eine Amplitude von 140.8 V hat das System einen stabilen stati-
onéren Zustand mit Rp, = 0, der bei P; ~ 2000 um~2 liegt. Desweiteren zeigt die




6.1. KONSTANTE LADUNGSTRAGER- UND GITTERTEMPERATUREN 69

entsprechende Konvergenzkurve ein ausgepriagtes Maximum und Minimum, was die
nichtlineare Struktur des Systems noch einmal veranschaulicht. Die Lage der Kon-
vergenzkurve zu einer Amplitude von 141.2 V macht deutlich, dass der wesentliche
Effekt einer Amplitudenerhohung darin besteht, die Konvergenzkurve zu hoheren
Rp, zu verschieben. Mit wachsender Amplitude wéchst also das, zum stationiren
Zustand gehorende, P; langsam an, bis bei einer kritischen Amplitude V! ~ 141.9
V das Minimum der Kurve die Rp,=0-Linie {iberquert und der stationére Zustand
bei kleinem P, verschwindet (vgl. Kapitel 5.1). Das System konvergiert nun nach
einem langen Weg durch die Rp,- P;-Ebene gegen einen Zustand mit P; ~ 18000
pum~2. Bei weiterer Erhohung der Amplitude wiichst das, zum stationiiren Zustand
gehorende, P; nur langsam. Wird die Amplitude schliefflich wieder verringert, so
bleibt das System in einem stationédren Zustand mit hohem P;, bis das Maximum
der Konvergenzkurve die Rp,=0-Linie iiberquert, was bei der kritischen Amplitude
von Vi ~~ 141.2 V geschieht. Es existiert also ein Spannungsbereich von etwa 0.7
V in dem das System zwei verschiedene, stabile stationédre Zusténde besitzt und die
Anfangsbedingungen den Ausschlag fiir den tatsdchlich realisierten Zustand geben.
Die Amplitude kann also als kritischer Parameter identifiziert werden, der bei zwei
kritischen Werten V' und Vi? durch Sattel-Knoten-Bifurkationen die Dynamik
des Systems qualitativ entscheidend verdndert. Erstellt man nun analog zum Vor-
gehen in Kapitel 5.1 ein Bifurkationsdiagramm, indem man die stabilen stationdren
Zustande (gekennzeichnet durch P;) {iber den kritischen Parameter Vj auftriagt, so
erhélt man die in Abbildung 6.3 (b) gezeigte Abhéngigkeit. Bei einer gegeniiber der
Systemdynamik langsamen Variation der Amplitude dndert der Systemzustand sich
quasistationéir und das System springt bei der kritischen Amplitude V! fast instan-
tan aus dem stationédren Zustand des unteren Astes auf den oberen Ast. Eine Mes-
sung der Py(Vy)-Kennlinie ergibt also eine Hysterese mit senkrechten Ubergingen
an den kritischen Spannungen Vgt und V2.

Da bei einer hoheren Raumladungsdichte auch ein stédrkerer Strom fliefit, fithrt
das diskutierte Szenario zu einer Hysterese in der Strom-Spannungskennlinie. Im
den folgenden Abschnitten wird die Abhingigkeit dieser Hysterese von Modellpa-
rametern diskutiert, da in Experimenten meist die Stromdichte oder die, monoton
mit dieser steigende, Lumineszenzdichte gemessen wird. Aufgrund der oszillierenden
Betriebsspannung wird fiir die Kennlinien die, iiber eine Periode und die ZnS:Mn—
Schicht gemittelte, elektrische Stromdichte

- 1 t+7 oL ) dsd 4
== [ ezt e (64)

verwendet.

Um den Sprachgebrauch zur Unterscheidung der zwei stationédren Zustédnde im
bistabilen Bereich im Folgenden ein wenig zu vereinfachen, wird von einem Hoch-
stromzustand gesprochen, wenn p;(z) und o;, Werte enthalten die zu Stromdichten
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Abbildung 6.4: Mittlere elektrische Stromdichte j als Funktion der Amplitude der
Betriebsspannung Vj fiir die drei verschiedenen Stofionisationskoeffizienten a(F)
nach Howard (HSA) [HSA82|, Thompson (TA) [TA87] und Redmer (RKF) [RKF05]
(Vergl. Abbildung 3.2, f =4 kHz)

auf dem oberen Ast der Hysterese gehoren. Anderenfalls wird ein Zustand Tief-
stromzustand genannt.

6.1.3 Der Einfluss des Stoflionisationskoeffizienten

Abbildung 6.4 zeigt die j( Vy)-Kennlinien fiir die drei, in Kapitel 3.4.1 eingefiihrten,
Stoflionisationskoeflizienten bei einer Frequenz der Betriebsspannung von f = 4.0
kHz. Offensichtlich zeigt unser Modell bei Verwendung aller drei Koeffizienten eine
ausgepriagte Hysterese, die Lage und Breite der bistabilen Bereiche unterscheiden
sich jedoch deutlich voneinander.

Bei Verwendung des Stoflionisationskoeffizienten nach Howard liegt die bistabile
Zone zwischen etwa 153 V und 156 V und damit bei den hoéchsten Amplituden
aller hier diskutierten Koeflizienten. Aufgrund des sehr kleinen Koeffizienten bei
mittleren elektrischen Feldstéirken kann eine, den Riickkopplungseffekt auslosende,
positive Raumladung erst bei sehr hohen Spannungen aufgebaut werden. Die mit
AVy ~ 3V geringe Breite der Hysterese ist eine Folge der sehr starken Steigung des
Stofionisationskoeffizienten. Diese bewirkt einen extrem schnellen Abfall der Dichte
freier Locher mit der Feldstiarke, wodurch die hohe Dichte eingefangener Locher nicht
iiber einen sehr groflen Amplitudenbereich aufrecht erhalten werden kann.

Bei Verwendung des RKF-Ionisationsmodells springt die j( V5)-Kennlinie bereits
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bei einer Amplitude von etwa 142 V auf den oberen Ast der Hysterese. Die Ursache
hierfiir ist die schon bei mittleren Feldstéirken einsetzende, relativ starke Locherpro-
duktion, welche schnell zu einer groffen Raumladung fithrt. Die geringere Steigung
des Koeflizienten bewirkt einen im Vergleich zum HSA-Koeffizienten langsameren
Riickgang der Dichte freier Locher mit sinkender Betriebsspannung. Hierdurch kann
die hohe Raumladungsdichte auch bei relativ kleinen Amplituden noch erhalten
werden, was zu der grofien Hysteresebreite von AVy ~ 9 V fiihrt.

Der TA-Ionisationskoeffizient liegt unterhalb des RKF-Koeffizienten und bei
niedrigen bis mittleren Feldstdrken um einige Groflenordnungen oberhalb des HSA-
Koeffizienten. Dem entsprechend, liegt die Sprungspannung der TA-Kennlinie mit
etwa 145 V oberhalb der des RKF- und unterhalb der des HSA- Koeffizienten. Die
Tatsache, dass der HSA-Koeffizient den TA-Koeffizienten bei hohen Feldstdrken um
etwa einen Faktor zwei iibertrifft, hat zwar geringe Auswirkungen auf die Stéarke der
Raumladung im stationéren Zustand, beeinflusst die Sprungspannung jedoch nicht.
Auch die Steigung des TA-Koeffizienten liegt, zumindest im kritischen Feldstérkebe-
reich von 1.6 bis 1.8 MVem ™!, zwischen den Steigungen der anderen Ionisationskoef-
fizienten und fiithrt somit auf eine Hysteresebreite, die mit A Vy ~ 6 V eine mittlere
Stellung einnimmt.

Die Form des Stofiionisationskoeffizienten beeinflusst die Hysterese der j(V;)—
Kennlinien demnach nur quantitativ. Die Eigenschaft der Bistabilitdt jedoch, ist in
der nichtlinearen Struktur der Modellgleichungen begriindet und nicht empfindlich
vom verwendeten Stoflionisationskoeffizienten abhéngig. Diese Eigenschaft zeichnet
das von uns verwendete Modell gegeniiber dem von Howard eingefiihrten aus, da es
in keiner Simulationen des HSA-Modells mit einem flacheren Stoflionisationskoeffi-
zienten gelang, eine Hysterese zu erzeugen [RNK102].

6.1.4 Frequenzabhingigkeit der Hysterese

In Abbildung 6.5 sind die bistabilen Bereiche fiir die drei verschiedenen Stofio-
nisationskoeffizienten (RKF, TA, HSA) in der f-Vo—Kontollparameterebene durch
schraffierte Flidchen hervorgehoben. Fiir alle drei untersuchten Koeffizienten ergibt
sich ein qualitativ sehr dhnliches Verhalten. Wihrend unterhalb einer bestimmten
Grenzfrequenz f¢ die Strom-Spannungskennlinie keine Hysterese zeigt, nimmt die
Breite des bistabilen Bereiches oberhalb dieser Frequenz stetig zu. Aus den im letz-
ten Abschnitt diskutierten Griinden sind die bistabilen Bereiche des TA- und HSA-
Modells bei gleicher Betriebsfrequenz kleiner und liegen bei hoheren Spannungen als
der Bereich des RKF-Modells.

Um zu verstehen warum die Hysterese erst ab einer gewissen Grenzfrequenz
einsetzt, erstellen wir je ein Konvergenzdiagramm fiir eine Frequenz die ein wenig
kleiner ist als f¢ (Abbildung 6.6 (a)) und fiir eine die ein wenig grofer ist (Abbildung
6.6 (b)). Als StoBionisationskoeffizient wurde hierbei der RKF-Koeffizient gewihlt,
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Abbildung 6.5: Bistabile Bereiche (schraffiert) in der fp-Vy Ebene fiir die drei ver-
schiedenen Stoflionisationskoeffizienten aus Abbildung 3.2.

was aber die Allgemeinheit der nachfolgenden Diskussion nicht einschrankt. In Ab-
bildung 6.6 (a) verlaufen alle Konvergenzkurven als Funktionen von P; monoton,
womit fiir jede Spannungsamplitude nur ein Schnittpunkt mit der Rp,=0-Achse exi-
stiert. Das System besitzt also fiir alle Amplituden genau einen stationéiren Zustand.
Der Grund hierfiir liegt in den bei kleinen Frequenzen vergleichsweise langen Zeiten
geringer elektrischer Feldstédrken zwischen den Spannungsmaxima. Wéhrend dieser
Zeiten werden viele eingefangene Locher aus Locherfallen emittiert und rekombi-
nieren mit Elektronen in den Grenzflichenzustéinden. Das System ist so nicht in
der Lage eine Raumladung aufzubauen, die grof3 genug ist, um das elektrische Feld
wirkungsvoll zu verstédrken. Steigt die Frequenz der Betriebsspannung an, so verrin-
gert sich die Zeit pro Spannungsperiode in der Locher emittiert werden proportional
zur Periodenldnge. Da die Dichte eingefangener Locher eine langsam verdnderliche
Grofe ist und die Emissionsrate nur von dieser abhéngt, ist die Gesamtemission
von Lochern pro Periode anndhernd proportional zur Periodenlénge. Fiir den Ge-
samteinfang gilt dies jedoch nicht, da dieser im Wesentlichen von der Dichte freier
Locher bestimmt wird, welche jedoch nur zu Zeiten starker elektrischer Felder und
hoher Elektronenstromdichten grof3 ist. Durch den Wechsel der Grenzflichenladung
und den damit verbundenen Aufbau eines Gegenfeldes, existieren grofie Dichten frei-
er Locher nicht wiahrend des ganzen Zeitraums hoher duflerer Spannungen, sondern
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Abbildung 6.6: Konvergenzdiagramme fiir Betriebsfrequenzen von 0.15 kHz (a) und
0.12 kHz (b) (RKF-Stoflionisationskoeffizient).

nur wihrend der Anstiegsphase der dufleren Spannung (vgl. auch [Rak03]). Hieraus
folgt, dass die Einfangrate weit schwicher als proportional mit der Periodenlange
abnimmt. Die Nettorate steigt also mit der Frequenz und das System ist in der Lage
eine wirkungsvolle Raumladungsdichte aufzubauen. Fiir die Konvergenzkurven in
der Rp,-P; Ebene 6.6 (b) bedeutet dies, dass sie sich deformieren und ein Minimum
und Maximum ausbilden. In einem gewissen Amplitudenintervall zeigt das System
nun zwei stabile stationire Zustéinde, wodurch eine Hysterese in der j( Vp)-Kennlinie
entsteht. Die Frequenz ist offenbar ein weiterer kritischer Parameter des Systems,
bei dessen Variation am kritischen Wert f¢ ein instabiler und ein weiterer stabi-
ler stationédrer Zustand durch eine Gabelbifurkation (mit gebrochener Symmetrie)
entstehen.

Sowohl eine solche Grenzfrequenz fiir bistabiles Verhalten als auch eine mit der
Frequenz steigende Hysteresebreite konnte von Neyts [NCVAB94] experimentell be-
obachtet werden.

Ein weiterer interessanter Aspekt in Abbildung 6.5 ist, dass die Sprungspannung
bei der das System vom unteren auf den oberen Ast der Hysterese wechselt, fiir alle
Ionisationskoeffizienten nahezu unabhéngig von der Frequenz ist. Im Tiefstromzu-
stand sind die Raum- und Oberflichenladungsdichten sehr klein und haben deshalb
kaum Einfluss auf das elektrische Feld. Dies bedeutet aber, dass die Dichten freier
Locher bei verschiedenen Frequenzen fiir gleiche Amplituden fast gleich sind. Da sich
bei verschiedenen Frequenzen gleicher Amplitude nur das Zeitintervall unterscheidet
in dem alle Spannungen durchlaufen werden, ist die Einfangrate der freien Locher pro
Periode im Tiefstromzustand anndhernd proportional zur Periodendauer. Weil aber
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Abbildung 6.7: j( Vy)-Kennlinien fiir verschieden Dicken der ZnS:Mn-Schicht (f =
1 kHz, RKF-Stofionisationskoeffizient).

auch die Emissionsrate der eingefangenen Locher anndhernd proportional zur Peri-
odendauer ist, dndert sich der stationdre Zustand des Systems im Tiefstromzustand
fast nicht mit der Frequenz. Fiir den Hochstromzustand gilt diese Argumentation
nicht mehr. Zwar ist die Emissionsrate von Lochern aus den Fallen nach wie vor
fast proportional zur Periodendauer, jedoch verdndert sich die Oberflichenladung
innerhalb einer Periode sehr schnell. Da grofle Dichten freier Locher nur vorhanden
sind, solange die momentane Kathode eine hohe negative Oberflichenladung auf-
weist, diese aber schon wiahrend des Anstiegs der Amplitude verschwindet, sinkt die
Gesamteinfangrate pro Periode kaum, wenn sich die Periodendauer verringert.

6.1.5 Abhingigkeit der Hysterese von der Dicke der ZnS:Mn—

Schicht

Abbildung 6.7 zeigt die j(Vp)-Kennlinien fiir verschiedene Dicken L der ZnS:Mn-
Schicht. Offenbar ergibt sich eine Hysterese in der Kennlinie erst ab einer Mindest-
schichtdicke von etwa 0,35 pum. Die Breite des bistabilen Bereiches nimmt, ober-
halb dieses Grenzwertes mit steigender Schichtdicke zu, wihrend sich die Lage der
Sprungspannung vom Tief- zum Hochstromzustand zu hoheren Amplituden ver-

schiebt.
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Abbildung 6.8: Bistabiler Bereich (schraffiert) in der N;-V, Parameter Ebene (f =
2 kHz, RKF Stoflionisationsmodell).

Eine geringere Dicke der Halbleiterschicht hat natiirlich bei gleicher Spannungs-
amplitude ein stirkeres elektrisches Feld zur Folge. Somit ist klar, dass sich die
Sprungspannung fiir diinnere Schichten bei kleineren Amplituden befindet. Das Ver-
schwinden der Hysterese ist auf die geringere Gesamtzahl der Locherfallen bei glei-
cher Locherfallendichte zuriickzufiihren. Hierdurch sinkt die gesamte Raumladung
und das elektrische Feld wird in zu diinnen ZnS:Mn—Schichten nicht effektiv genug
verstirkt. Sasakura [SKTT81| prisentierte 1981 experimentelle Ergebnisse, die die
Zunahme der Hysteresebreite mit der Dicke der ZnS:Mn—Schicht zeigten und auch
das Verschwinden der Hysterese bei zu diinnen Schichten bestétigten.

6.1.6 Abhéingigkeit der Hysterese von der Dichte der Lécher-
fallen

Aus einigen Experimenten ([MM82, HK79, HSA82]) ist bekannt, dass die Hysterese,
mit steigender Mangankonzentration der ZnS—Schicht, breiter wird. Jedoch wird we-
der in dem hier présentierten Modell noch in den Arbeiten von Howard [HSA82] und
Neyts [NV90, NCVdB94] die Mangankonzentration als Parameter direkt verwendet.
Howard fand jedoch deutliche Hinweise darauf, dass die positive Raumladungsdichte
innerhalb der ZnS—Schicht monoton mit der Mangankonzentration steigt. Dement-
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Abbildung 6.9: j(V,) Kennlinie fiir eine Rechteck- und eine Sinusspannung fiir zwei
verschieden Frequenzen der Treiberspannung (RKF-Modell).

sprechend fiihrte er eine Locherfallendichte N; ein, die alle moglichen Arten von
Locherfallen, wie isovalente Manganfallen und Gitterdefekte, zusammenfasst. Der
genaue Ursprung und die energetische Lage der Fallen sind bis heute jedoch nicht
hinreichend geklért.

Abbildung 6.8 zeigt die Abhingigkeit der Breite des bistabilen Bereichs (schraf-
fierte Fliache) von der Dichte der Locherfallen N;. Die mit steigender Dichte breiter
werdende Hysterese ist die Folge einer hoheren Raumladungsdichte, die durch ei-
ne hohere Fallendichte entsteht. Bei sinkender Amplitude kann diese das abfallende
elektrische Feld langer kompensieren als es bei kleinen Locherfallendichten moéglich
wére. Die Einfangrate von freien Lochern in Fallen steigt mit NV, an, womit schon
bei kleineren Amplituden eine effektive Feldverstirkung durch eingefangene Locher
moglich wird. Die Sprungspannungen verschieben sich also, wie in der Abbildung
wiedergegeben, zu kleineren Amplituden.

6.1.7 Abhingigkeit der Hysterese von der Form der Be-
triebsspannung

Die unterschiedlichen Modelle, die zur Erkldrung des Ladungstrigertransport in
ZnS:Mn MISIM-Strukturen aufgestellt wurden, verwenden verschiedene Wechsel-
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spannungstypen. Beispielsweise verwendete Howard [HSA82] zur Berechnung seiner
Hysteresen Rechteckspannungen, wihrend Neyts [NCVAB94] in seinen Simulatio-
nen mit Dreieckspannungen arbeitete und in seinen analytische Arbeiten Rechteck-
spannungen und parabolische Spannungen verwendete. In Experimenten werden die
MISIM-Strukturen andererseits meist mit Sinus- oder Rechteckspannungen betrie-
ben und fiir beide wurden unter geeigneten Parametern bistabile Amplitudenberei-
che gefunden.

Auch unsere Simulationen zeigen unter Verwendung verschiedenartiger Wechsel-
spannungen bistabile Bereiche. Abbildung 6.9 zeigt fiir jeweils zwei verschiedene Fre-
quenzen die hystereseartigen j( V)-Kennlinien fiir Sinus- und Rechteckspannungen.
Waéhrend die Breiten der Hysteresen bei verschiedenen Spannungsformen recht dhn-
lich sind, unterscheiden sich die Sprungspannungen erheblich. Dieser Unterschied ist
zuriickzufiihren auf eine unterschiedliche durchschnittliche Produktion freier Locher.
Wenn die MISIM-Struktur mit einer sinusféormigen Spannung betrieben wird, steigt
das von der externen Spannungsquelle erzeugte Feld stetig an, wahrend die negative
Oberflichenladungsdichte von der momentanen Kathode auf die Anode flieit und
ein entgegengesetztes, inneres Feld erzeugt. Wenn die Maximale duflere Feldstérke
erreicht wird, wird diese von einem starken inneren Feld bereits abgeschwécht. Aus
dem plétzlichen Richtungswechsel des dufleren elektrischen Feldes folgt ein vollig
anderes Szenario, wenn die MISIM-Struktur mit einer Rechteckspannung betrieben
wird. In dem Moment, in dem das, von der &ufleren Spannungsquelle erzeugte, Feld
umgekehrt wird, hat das innere elektrische Feld der Oberflichenladungsdichte die-
selbe Orientierung und besitzt seine maximale Starke. Insgesamt ergibt sich so ein
durchschnittlich hoheres elektrisches Feld, was eine Verschiebung der Sprungspan-
nung zu kleineren Amplituden erklért.

6.2 Der Einfluss der Ladungstrigertemperaturen

6.2.1 Konstante Ladungstrigertemperaturen

Um die Effekte des vollstéandigen hydrodynamischen Modells besser zu verstehen,
ist es sinnvoll, in einem ersten Schritt den Einfluss einer Variation der Ladungs-
tragertemperaturen im Drift—Diffusions Modell auf das Systemverhalten zu unter-
suchen. Die Gleichungen 3.36 und 3.40 machen deutlich, dass verdnderte aber zeitlich
und rdumlich konstante Ladungstragertemperaturen ausschliefilich den Diffusions-
term der Teilchenstromgleichungen beeinflussen. Abbildung 6.10 zeigt die j(Vy)—
Kennlinien fiir Ladungstrégertemperaturen von 7, , = 300 K und T, , = 20000
K bei einer Betriebsfrequenz von 2 kHz. Obwohl die Ladungstragertemperaturen
sich um fast zwei Groéflenordnungen unterscheiden, weichen die Kennlinien kaum
voneinander ab. Der Grund hierfiir ist, dass sich die gesamte Raumladung kaum
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Abbildung 6.10: Aus dem Drift-Diffusionsmodell unter verschiedenen konstanten
Ladungstriagertemperaturen (300 K, 20000 K) und dem hydrodynamischen Modell
(HD) berechnete j(Vy)-Kennlinie der ZnS:Mn MISIM-Struktur (f = 2 kHz, RKF
StoBionisationskoeffizient).

verdndert, auch wenn durch die Erhohung des Diffusionsstroms die Verteilung der
freien Locher etwas verdndert wird. Dies gilt dann natiirlich auch fiir das elektri-
sche Feld an der momentanen Kathode und somit fiir den Tunnelstrom, der den
Hauptteil der mittleren Stomdichte j ausmacht. Der longitudinale Ladungstriger-
transport wird also im wesentlichen vom Driftterm der Stromgleichungen dominiert.
In den lateralen Richtungen, in denen die elektrischen Feldstédrkekomponenten sehr
viel schwécher sind, kann eine durch Erhohung der Ladungstrigertemperaturen ge-
steigerte Diffusion deutliche Auswirkungen auf das Verhalten der MISIM-Struktur
haben [Rak03].

6.2.2 FErgebnisse des hydrodynamischen Transports

In diesem Abschnitt werden die Ladungstragertemperaturen der Elektronen T, und
Locher Tj, nicht mehr als freie Parameter behandelt, sondern aus dem vollen hydro-
dynamischen Modell bestimmt. Abbildung 6.11 zeigt fiir eine Amplitude von 145 V
bei einer Frequenz von 2 kHz die zeitliche Entwicklung der Ladungstriagertemperatu-
ren in der ZnS:Mn—Schicht wihrend einer Periode der Betriebsspannung. Natiirlich
findet man die hochsten Temperaturen zu den Zeiten der starksten elektrischen Fel-
der, jedoch steigen die Temperaturen nicht wie die Stromdichten exponentiell an.
Dies sieht man leicht ein, wenn man wiederum beriicksichtigt, dass die Stromdich-



6.2. DER EINFLUSS DER LADUNGSTRAGERTEMPERATUREN 79

b)
T, (K)
12000
8000
4000
0
0.6
0.4
z-Achse
2
075 ! (um) O 55 075 |
0.25 :
Zeit (Perioden) Zeit (Perioden)
c) d)

20000 — T T —T T T
< mit Flussterm —— _ 12000 - mit Flussterm ———
< 16000 F ohne Flussterm ------- _ X ohne Flussterm -------
=] —_
© = 2
g 12000 s 8000
IS Q.

9] IS
c 8000 2
g S 4000
£ 4000 3
L
O 1 1 1 I O 1 1 1 1
0 0.25 0.5 0.75 1 0 0.25 0.5 0.75 1
Zeit (Perioden) Zeit (Perioden)

Abbildung 6.11: Oben: Zeitliche Entwicklung der Elektronentemperatur (a) und der
Lochertemperatur (b) wéhrend der ersten Periode der Betriebsspannung. Unten:
Vergleich der zeitlichen Entwicklung der Elektronen- (c¢) und Léchertemperaturen
(d) des vollen hydrodynamischen Modells und des, durch Vernachlissigung der Flus-
sterme, vereinfachten Modells in der Mitte (z = 0.25 pm) der ZnS:Mn-Schicht (f = 2
kHz, Vo = 145 V, RKF Stofionisationskoeffizient).

ten von den jeweiligen Drifttermen dominiert werden. Setzt man nur diese in die
Gleichungen 3.37 und 3.41 ein, so ergibt sich

= 8g0 3 kB
0 ~ —ViF, B B — (T, — T, (2) .
\V4 —|—en(az) 2nTEm( 0) + G, (6.5)
= 8g0 3 kB
0 ~ —VzF,— I 2 (T, — T, (2), .
Vel = n(GE = 5p (T, = o) + (6.6

Da also sowohl die ohmsche Warmeproduktion als auch die Relaxation proportio-
nal zu den Ladungstridgerdichten sind folgt, dass die Ladungstrigertemperaturen
quadratisch mit dem elektrischen Feld steigen. Die Temperaturen variieren also,
verglichen mit den Dichten und Stromdichten der freien Ladungstrdger, nur sehr
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langsam, was die, in Abschnitt 4.2 eingefiihrte, Entkopplung der Temperatur- von
den Kontinuitétsgleichungen noch einmal rechtfertigt.

Berechnet man die j(Vy)-Kennlinie aus dem vollen hydrodynamischen Modell
und vergleicht diese mit den Ergebnissen des Drift Diffusions Modells (Abbildung
6.11 HD), so erkennt man wiederum kaum einen Unterschied. Offensichtlich sind
auch die Terme in den Stromdichtegleichungen, die Temperaturgradienten enthalten,
nur von untergeordneter Bedeutung fiir den longitudinalen Ladungstriagertransport.

Eine genauere Analyse der Energiegleichungen 3.37 und 3.41 ergibt, dass die
Ladungstriagertemperaturen fast ausschliefflich durch den ohmschen Wérmeproduk-
tionsterm und den Relaxationsterm bestimmt werden [Mey03]. Dies liegt daran, dass
die geringen Ladungstréigerdichten sehr kleine Warmeleitfihigkeiten und Stromgra-
dienten verursachen, was wiederum kleine Gradienten der Energiefliisse zur Folge
hat. In sehr guter Naherung kann also der Warmezufluss gegeniiber der lokalen
Warmeproduktion und der Warmeabfluss gegeniiber der lokalen Wérmerelaxation
vernachlassigt werden, was die Diffferentialgleichungen 3.37 und 3.41 in zwei einfa-
cher zu 16sende algebraische Gleichungen der Form

Op 3 kp
= e — = T, — T, (2) :
o 3 k
0 = —ejp=t = Sp—2(T, — Tp) + GP (6.8)

0z 2 TE,p

iiberfithrt. In den Abbildungen 6.11 (¢) und (d) sind die nach dieser N&herung
und dem vollen hydrodynamischen Modell berechneten Ladungstrigertemperaturen
wihrend einer Periode in der Mitte der ZnS:Mn-Schicht (z = 0.25 pm) gezeigt.
Tatséchlich ist nur bei sehr hohen Elektronentemperaturen eine minimal hoéhere
Temperatur des vereinfachten Modells 6.7 erkennbar, wihrend die aus den verschie-
denen Modellen errechneten Lochertemperaturen fast vollig identisch sind. Mit Hil-
fe der einfachen algebraischen Gleichungen koénnen also auch in mehrdimensionalen
Modellen die fiir den lateralen Transport wichtigen Ladungstigertemperaturen er-
fasst werden, ohne den numerischen Aufwand entscheidend zu erhohen.

Da auch in mehrdimensionalen Simulationen die Teilchenstromdichten an einer
lateralen position (x,y) hauptsichlich durch den Driftterm der Gleichungen 3.36 und
3.40 bestimmt werden, sind nach Gleichung 6.5 und 6.6 die rdumlichen Inhomoge-
nitdten der Ladungstrigertemperaturen von der Groflenordnung der Inhomogenitét
des elektrischen Feldes und relativ unabhéngig von den lokalen Stromdichten. Die
elektrische Feldstiarke wird jedoch zum grofiten Teil durch die homogene Betriebs-
spannung bestimmt, was zu relativ homogenen Ladungstragertemperaturen fiihrt.
In mehrdimensionalen Modellen ist also der wesentliche Unterschied des hydrody-
namischen Modells zum Drift-Diffusionsmodell nicht die Beriicksichtigung von Tem-
peraturgradienten, sondern die Beeinflussung des Diffusionsterms der Stromdichte-
gleichungen durch zeitlich verénderliche Ladungstragertemperaturen.
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Abbildung 6.12: (a) Zeitliche Entwicklung der Gittertemperatur T der ZnS-Schicht
und der Isolatoren wéhrend der ersten zwei Perioden der Betriebsspannung. (b) Ent-
wicklung der Gittertemperatur {iber einige hundert Perioden. Aufgetragen sind hier-

bei nur die Temperaturen am Ende einer Periode. (Sinusformige Betriebsspannung
mit U =117V, f = 10 kHz.)

6.3 Einfluss der Gittertemperatur

Die Gittertemperatur T« hat, wie im Theorieteil erldutert, wesentlichen Einfluss
auf den Emissionsprozess der Locher aus den Locherfallen. Bei hohen Gittertem-
peraturen werden eingefangene Locher wesentlich schneller wieder an das Valenz-
band abgegeben als bei niedrigen Temperaturen. Da eine Zunahme der Temperatur
durch einen hohen lokalen Stromfluss aktiviert wird und diesen dann durch Re-
duktion der Raumladungsdichte und damit des elektrischen Feldes im Gegenzug
verringert, zeigt das Modell einige Ahnlichkeiten zu zwei Komponenten Systemen
des Aktivator-Inhibitor Typs. In diesem Kapitel wird das Zusammenspiel des La-
dungstréigersystems und der Gittertemperatur in Abhéngigkeit einiger wesentlicher
Parameter studiert.

6.3.1 Kurz- und Lagzeitverhalten der Gittertemperatur

Zunichst wollen wir mit Abbildung 6.12 einen kurzen Uberblick geben, wie sich die
Temperatur der ZnS:Mn— und der Isolatorschichten zeitlich entwickelt. Abbildung
6.12 (a) zeigt eine, der Entwicklung von p,(z) dhnliche, stufenartige Erhohung der
ortsabhéngigen Gittertemperatur T (z) wihrend der ersten zwei Perioden der Be-
triebsspannung (Vo = 117 V, f = 10 kHz). Diese hat natiirlich ihren Ursprung in
den scharfen zeitlichen Maxima der elektrischen Stromdichte, die fiir die ohmsche
Wirmeproduktion verantwortlich ist. Auch in diesem Fall stellt sich die Frage, wie
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weit die Temperatur steigen wird und ob sie einen periodisch stationdren Zustand
(nach Definition 6.1) erreicht. Aus Abbildung 6.12 (b), in dem die ortsabhéngige
Temperatur am Ende einer Periode gegen die Zeit aufgetragen ist, wird deutlich,
dass dies fiir die hier verwendeten Betriebsparameter tatsichlich der Fall ist. Nach
etwa 400 Perioden steigt die Temperatur stark an und konvergiert schliefllich gegen
etwa 340 K. Auffallig ist hierbei die starke rdumliche Homogenitat der Gittertempe-
ratur, welche auf die sehr hohe Warmeleitfahigkeit der Materialien zuriickzufithren
ist. Wie die Gittertemperatur mit dem Zustand des Ladungstriagersystems, also mit
P;, zusammenhéngt und ob es immer eine stabile, periodisch stationdre Temperatur
gibt, soll in den nachfolgenden Abschnitten diskutiert werden.

Viel iiber das Verhalten eines zwei Komponenten Systems kann ausgesagt wer-
den, wenn das Nullklinendiagramm des Systems bekannt ist. In einem solchen Dia-
gramm werden in der zweidimensionalen Menge aller moglichen Zustdnde des Sy-
stems alle stationdren Zustdnde der einzelnen Komponenten gekennzeichnet (vgl.
Abschnitt 5.2). Leider erweist sich die Konstruktion des Nullklinendiagramms fiir
unser System, dhnlich der des Konvergenzdiagramms, als etwas schwierig. Das Pro-
blem der Kennzeichnung eines bestimmten Zustands (p;(z), pi.») des Ladungstriger-
systems durch die integrierte Dichte der eingefangenen Locher P, (siehe Gl. 6.2) und
die Definition des periodisch stationédren Zustands durch Gleichung 6.1 haben wir
bereits diskutiert. Aufgrund des intensiven Charakters des Temperaturbegriffs wird
zur Zustandskennzeichnung der ortsabhéingigen Gittertemperatur T¢(2) die mittlere
Temperatur

/0 " To(2)dz (6.9)

verwendet. Auch fiir einen stationiren Zustand der Gittertemperatur ist eine not-
wendige Voraussetzung das Verschwindenden einer Nettorate

2

_ 1 t+7 L 0 e o o -
R =—/ dt/dD—T G =i B 6.10
6= 1| | dz[Do G"‘CLp(]p Jn) - E] (6.10)

Um nun die stationéiren Zustinde des Ladungstrigersystems in der P;- T Ebene
zu berechnen, wird die MISIM-Struktur homogen auf eine bestimmte, hohe Tem-
peratur T = Toas gesetzt und eine zu dieser Temperatur stationédre Dichte einge-
fangenener Locher berechnet, aus der dann P; bestimmt wird. Anschlieend wird
zu dieser Dichte eine stationére Losung T(z) der Temperaturgleichung berechnet.
Auf diese Weise erhélt man einen stationidren Zustand des Ladungstragersystems
bei gegebener Temperatur (P, T) und einen stationéiren Zustand der Temperatur-
gleichung bei gegebener Raumladungsdichte (P;, T¢). Im nichsten Schritt wird T
um eine Schrittweite gesenkt und es werden wie im ersten Schritt die stationdren
Losungen gesucht. Wurde auf diese Weise eine minimale Temperatur Ty, erreicht,

wird die Prozedur wiederholt wobei jedoch nach jedem Schritt T erhdht wird, bis
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die Ausgangstemperatur T, erreicht ist. Sind die durch T bezeichneten Tempe-
raturverteilungen Tg(z) raumlich nahezu konstant, so sind die durch 7' und 7% be-
zeichneten Zustinde fiir T = T sehr dhnlich und die stabilen stationédren Zustinde
des Ladungstriger- und Temperatursystems konnen in ein P;- T Diagramm ein-
tragen und als Nullklinen interpretiert werden. Die instabilen stationdren Zustédnde
lassen sich durch den verwendeten Algorithmus wiederum nicht berechnen.

6.3.2 Kleine Frequenzen

Abbildung 6.13 (a) zeigt fiir eine relativ kleine Betriebsfrequenz von 10 kHz und eine
Amplitude von 109 V das Nullklinendiagramm. Die stabilen stationédren Zustédnde
des Ladungstrigersystems sind in der P-To-Ebene durch die P;-Linie und die der
Temperaturgleichung durch die T;-Linie gekennzeichnet. Wie oben erlautert, ist die
Berechnung der instabilen stationédren Zustéinde mit dem verwendeten Algorithmus
nicht moglich, was zu den Unterbrechungen der Nullklinen fiihrt. Betrachtet man
die Nullkline des Ladungstrigersystems, so fillt auf, dass dieses fiir sehr hohe Git-
tertemperaturen nur einen stabilen Zustand bei sehr kleinen Dichten eingefangener
Locher (Tiefstromzustand) zeigt. Da bei hohen Temperaturen eingefangene Locher
sehr schnell wieder emittiert werden und so der Aufbau einer Raumladung verhin-
dert wird, tiberrascht diese Erkenntnis kaum. Bei sehr tiefen Temperaturen werden
aufgrund des sehr kleinen Emissionskoeffizienten einmal eingefangene Locher kaum
noch emittiert. Das Ladungstriagersystem besitzt unter solchen Umstédnden eben-
falls nur einen stabilen Zustand, welcher sich aber durch eine sehr hohe Dichte
eingefangener Locher (Hochstromzustand) auszeichnet. Bei mittleren Temperaturen
jedoch fiihrt die nichtlineare Struktur des Ladungstrigersystems zu zwei stabilen
stationéren Zustdnden (Niedrig- und Hochstromzustand). Da die P;-Linie die sta-
bilen stationdren Zustdnde kennzeichnet, kann gefolgert werden, dass die Nettorate
der eingefangenen Locher R, oberhalb dieser Linie negativ und unterhalb positiv
ist. Hieraus folgt, dass fiir jede Temperatur T im bistabilen Intervall der Tempe-
raturachse der nicht bekannte, instabile stationédre Zustand die P;-Achse in einen
attraktiven Bereich zum Tiefstromzustand und einen attraktiven Bereich zum Hoch-
stromzustand unterteilt.

Im Gegensatz zur P;-Linie steigen die beiden Abschnitte der Tg-Linie monoton
mit der Dichte der eingefangenen Locher, da, bei gleicher duflerer Spannungsampli-
tude, durch die hohere Raumladung das innere Feld und damit auch die Ladungs-
tragerstrome steigen. Dies hat eine hohere ohmsche Warmeproduktion und damit
eine hohere Gittertemperatur zur Folge. Da die stabilen Zustinde des Gesamtsy-
stems, bestehend aus Ladungstrigern und Gittertemperatur, natiirlich gleichzeitig
stabile Zusténde der einzelnen Systeme sein miissen, sind diese durch die Schnitt-
punkte der P;- und der Tg-Linie im Nullklinendiagramm gekennzeichnet. Fiir eine
Spannung von 109 V ergibt sich somit aus dem Diagram 6.13 (a) ein stabiler Zustand
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Abbildung 6.13: Linke Seite (a,c,e): Nullklinendiagramme fiir drei verschiedene Am-
plituden der Betriebsspannung bei einer Frequenz von 10 kHz. Rechte Seite (b,d,f):
Entwicklung der Systemzusténde (P;, T¢) nach Stérungen in Form von kurzen Va-

riationen der Amplitude V; der Betriebsspannung (Amplituden der Betriebsspan-
nung: (a,b) 109 V,(c,d) 112 V, (e,f) 115V).
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des Gesamtsystems bei P; ~ 400 um~2 und T =~ 300 K.

Die zeitliche Entwicklung der, durch P, und T gekennzeichneten, Systemzustéinde
nach einer dufleren Stérung gibt Abbildung 6.13 (b) wieder. Das im stationéren Zu-
stand befindliche System wird zum Zeitpunkt ¢ = 1000 Perioden (der Betriebsspan-
nung) fiir etwa 1000 Perioden(= 0.1 s) durch eine Erhohung der Amplitude um 8 V
gestort und reagiert mit einer deutlichen Steigerung von P, auf etwa 40 - 103 um—2.
Erst etwas spater steigt auch die Gittertemperatur an und verringert die Dichte
der eingefangenen Locher ein wenig, bevor T und Pr stationir werden. Nach Ab-
schalten der Stérung kehren Pr und mit etwas Verspitung auch T¢ in den, im
Nullklinendiagramm gezeigten, stationédren Zustand zuriick, wodurch die Qualitét
der von uns gemachten Ndherungen bei der Konstruktion des Nullklinendiagramms
noch einmal bestétigt werden.

Fiir die etwas hohere Spannung von 112 V verschiebt sich die Nullkline des La-
dungstrigersystems ( P;-Linie) deutlich zu hoheren Gittertemperaturen (Abbildung
6.13 (c¢)) und ein zweiter Schnittpunkt mit der Temperaturnullklinen ( 7¢-Linie) bei
hohen Dichten eingefangener Locher entsteht. Die Reaktion des Systems auf kurzzei-
tige Spannungsverinderungen ist in Abbildung 6.13 (d) gezeigt. Eine kurze (= 300
Perioden) Erhohung der Spannung um 5 V reicht aus, um das System dauerhaft vom
Zustand niedriger Dichten in den Zustand hoher Dichten zu schalten. Die Riickkehr
in den Anfangszustand kann nur durch kurzzeitiges (= 300 Perioden) senken der
Amplitude um 5 V erreicht werden.

Eine weitere Erhohung der Spannungsamplitude auf 115 V verschiebt die P;-Linie
zu noch hoéheren Gittertemperaturen, was den Schnittpunkt bei niedriger Dichte ein-
gefangener Locher verschwinden ldsst, wie Abbildung 6.13 (e) zeigt. Eine kurzzeitige
Reduzierung der Amplitude bewirkt in diesem Fall, dass die hohe Dichte eingefan-
gener Locher sehr schnell sinkt und dadurch auch die Gittertemperatur fallt. Kehrt
die Amplitude zu ihrem alten Wert zuriick, so steigen auch P, und T wieder an
und konvergieren gegen den stationédren Zustand.

Die Variation der Amplitude bewirkt also auch bei Beriicksichtigung der Git-
tertemperatur die Entstehung und Vernichtung von stabilen stationédren Zustdnden
mittels Sattel-Knoten-Bifurkationen. Eine Strom-Spannungs-Kennlinie wiirde also
auch in diesem Fall eine Hysterese aufweisen, die aber aufgrund der positiven Stei-
gung der Temperaturnullklinen etwas schmaler ist als im Fall konstanter Gittertem-
peratur.

6.3.3 Hohe Frequenzen

Bei kleinen Betriebsfrequenzen sind die Zeitspannen starker, duflerer, elektrischer
Felder natiirlich lénger als bei hoheren Frequenzen. Da aber der Seitenwechsel der
Oberflichenladungen schon nach kurzer Zeit ein starkes, inneres Gegenfeld erzeugt,
sind die Zeitspannen eines starken Stromflusses und hoher ohmscher Warmeproduk-
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Abbildung 6.14: Linke Seite (a,c): Nullklinendiagramme fiir drei verschiedene Am-
plituden der Betriebsspannung bei einer Frequenz von 100 kHz. Rechte Seite (b,d):
Entwicklung der Systemzustinde (P, T¢) nach Stérungen in Form von kurzen Va-
riationen der Amplitude der Betriebsspannung Vo(Amplituden der Betriebsspan-
nung: (a,b) 113 V,(c,d) 116 V).

tion nicht proportional zur Periodenlinge der Betriebsspannung. Da die Zeitspanne
der Wirmeabgabe pro Periode aber proportional mit der Periodenlénge zunimmt,
erhoht sich das Verhéltnis von Warmeproduktions- zur Emissionszeit mit der Be-
triebsfrequenz und fiithrt so zu héheren stationdren Gittertemperaturen, wie die, im
Vergleich zu f = 10 kHz, sehr viel steileren Temperaturnullklinen fiir f = 100 kHz
in den Abbildungen 6.14 (a,c) bestéitigen.

Abbildung 6.14 (a) zeigt das Nullklinendiagramm der MISIM-Struktur bei einer
Amplitude von 113 V. Der Schnittpunkt der beiden Nullklinen definiert den einzigen
stabilen stationéren Zustand des Systems bei relativ kleinem P;. Allerdings féllt auf,
dass schon eine kleine Erhohung von P; das Ladungstréigersystem in den attraktiven
Bereich zum Zustand hoher Dichten eingefangener Locher tiberfithren kann (vgl. Ka-
pitel 5.2). Abbildung 6.14 zeigt die Reaktion eines solchen Systems auf kurzzeitige
Variationen der Amplitude. Bis zu einem Zeitpunkt von etwa 1500 Perioden bleibt
das System in seinem, im Nullklinendiagramm ablesbaren, stationdren Zustand mit
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Abbildung 6.15: Nullklinendiagramme (a,c) und Systemdynamik (b,d) bei einer Am-
plitude von 120 V (a,b) und 124 V (c,d). In (e) ist die Frequenz der oszillierenden
Systemdynamik iiber die Amplitude der Betriebsspannung aufgetragen (f = 100

kHz).
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einer Flichendichte von P, ~ 5000 pum~2 und einer Gittertemperatur von T¢ ~ 300
K. Nachdem eine, etwa 1000 Perioden anhaltende, Erh6hung der Amplitude um 5
V die Dichte eingefangener Locher auf P, ~ 10000 pum~2 angehoben hat, wichst
diese auch nach Abschalten der Stérung selbstindig bis P; ~ 45000 pm™—2 weiter.
Diese hohe Raumladung hat jedoch ein stérkeres elektrisches Feld und eine hohere
Stromdichte zur Folge, was durch ohmsche Warmeproduktion zu einer Erwarmung
des Gitters fithrt. Die hohere Temperatur sorgt nun fiir eine verstérkte Emission von
Lochern aus Locherfallen, wodurch P; schnell abnimmt. Als Folge der nun ausblei-
benden Warmeproduktion féllt auch die Gittertemperatur ab. Da die Temperatur
aber nur sehr langsam abnimmt, Iasst sich das System nicht direkt nach dem Ab-
fallen von P; durch eine erneute Erhohung der Amplitude ein weiteres mal anregen,
sondern erst nachdem auch die Gittertemperatur ihren stationdren Wert erreicht
hat (ab etwa 9000 Perioden). Das System befindet sich zwischen 4000 und 9000
Perioden in einem so genannten refraktéiren Zustand. Systeme mit einer solchen Dy-
namik werden oft als anregbare Medien bezeichnet und spielen eine grofie Rolle bei
der Erklarung von Ringwellen und Spiralmustern in hoherdimensionalen Systemen.

Wird die Amplitude der Betriebsspannung auf 116 V erhoht, so verschwindet
der stabile stationdre Zustand bei kleinen P; wie Abbildung 6.14 deutlich macht.
Da aber, bedingt durch die starke Steigung der Temperaturnullklinen, auch kein
stabiler Zustand bei hohen P; entsteht, kann nur ein instabiler stationérer Zustand
existieren. Von diesem wird das System nicht angezogen, kann aber aufgrund der be-
schrankten Locherfallendichte auch nicht divergieren. Stattdessen folgt das System
der in 6.14 (d) gezeigten periodischen Dynamik. Bei kleinen Gittertemperaturen
nimmt P; schnell zu und erreicht nach etwa 4000 Perioden einen Spitzenwert von
fast 50000 pm~—2. Durch die wachsende Stromdichte erhoht sich die Gittertempera-
tur und P; sinkt bis auf sehr kleine Werte ab, wodurch auch die Warmeproduktion
extrem verringert wird. Die Temperatur geht infolge dessen bis auf ihren urspriing-
lichen Wert zuriick und der Kreislauf beginnt von vorn. Die Periodenlénge dieser
Dynamik ldasst sich im Diagram ablesen und betrigt etwa 7000 Perioden der Be-
triebsspannung, was in etwa 0.07 s entspricht. Die Amplitude ist also auch bei
hohen Frequenzen ein kritischer Parameter, bei dessen Variation an einem Kkriti-
schen Wert aus einem stabilen stationdren Zustand ein stabiler Grenzzyklus wird
und das System somit eine Hopfbifurkation durchlauft. Durch eine kurze Stérung in
Form einer Amplitudenerhohung bei ¢ &~ 20000 Perioden, kann eine Phasenverschie-
bung der Systemdynamik erreicht werden. In ausgedehnten Medien zeigen Systeme
mit einer periodischen eindimensionalen Dynamik h&ufig ein rdumlich, zeitlich oder
raum-zeitlich periodisches Verhalten [Mur89].

Eine weitere Erhohung der Amplitude auf 120.0 V bewirkt die in Abbildung 6.15
(a) gezeigte Verschiebung der P;-Nullklinen zu noch héheren Gittertemperaturen,
was zu der in Abbildung 6.15 (b) ablesbaren Verkiirzung der Periodendauer der Sy-
stemdynamik auf etwa 3000 Perioden fiihrt. Bei einer Amplitude von 124 V wird
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Abbildung 6.16: Zeitliche Ent-
wicklung der Gittertemperatur
iiber einige hundert Perioden bei
geringer Warmeleitfihigkeit. Auf-
getragen sind hierbei nur die
Temperaturen am Ende einer Pe-
riode. Sinusformige Wechselspan-
nung mit Vo = 117 V, f = 10
20 kHz.
Zeit (Perioden)

das System durch das Nullklinendiagramm 6.15 (c) beschrieben, aus dem hervorgeht,
dass das System sich bei anhaltender Amplitudenerh6hung allméhlich einem stabi-
len, stationédren Zustand mit hoher Dichte eingefangener Locher nédhert. Dies spiegelt
sich auch in der entsprechenden periodischen Systemdynamik (Abbildung 6.15 (d))

wieder, dessen Periodenléinge nun auf etwa 1900 Perioden gesunken ist. Wird die
Amplitude der Betriebsspannung weiter erhoht, so sinkt die Amplitude der periodi-
schen Systemdynamik sehr schnell, wihrend dessen Frequenz weiter zunimmt. Bei
einer Amplitude von 125 V zeigt das Nullklinendiagramm einen stabilen, stationdren
Zustand bei hohen Dichten eingefangener Locher und die Systemdynamik verliert ih-
ren oszillierenden Charakter (umgekehrte Hopfbifurkation). Abbildung 6.15 (e) zeigt
die Frequenz der periodischen Systemdynamik als Funktion der Betriebsamplitude
und offenbart einen nahezu linearen Zusammenhang.

6.3.4 Einfluss der Wiarmediffusionskonstante

Natiirlich hat ein Experimentator kaum Einfluss auf die Warmeleitfahigkeit des
ZnS:Mn, trotzdem werden wir diese, aus noch zu diskutierenden Griinden, in ei-
nigen Abschnitten dieser Arbeit stark senken. In diesem Abschnitt sollen deshalb
die Auswirkungen einer verringerten Warmeleitfihigkeit auf die zeitliche Entwick-
lung der Gittertemperatur T¢(2) und auf die Nullklinen in einem eindimensionalen
Modell diskutiert werden.

Als Vergleich zu der Entwicklung bei hoher Warmeleitfahigkeit, zeigt Abbil-
dung 6.16 fiir Dg = 10! um?s~! aber ansonsten gleichen Parametern (f = 10 kHz,
U = 117 V) die Verdnderung der ortsabhéingigen Gittertemperatur iiber einige hun-
dert Perioden. Auch in diesem Fall steigt die Temperatur in der ZnS:Mn—Schicht
und den Isolatoren nach etwa 400 Perioden stark an und konvergiert gegen ein stati-
ondres Profil. Dieses zeigt aber, im Unterschied zum Fall hoher Warmeleitfahigkeit,
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Abbildung 6.17: linke Seite: Nullklinendiagramme fiir drei verschiedene Betriebs-
spannungen. Rechte Seite (b,d,f): Entwicklung der Systemvariablen (P;, T¢) nach
Storungen in Form von kurzen Variationen der Amplitude der Betriebsspannung Vj.
Betriebsspannung: (a,b) Vo =112 V, f = 10 kHz, (¢,d) Vo = 113 V, f = 100 kHz

(e,f) Vo =116 V, f = 100 kHz; Temperaturdiffusionskoeffizient: Dg = 10! ym?*s™!
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ein deutliches Maximum in der Mitte der ZnS:Mn—Schicht. Verantwortlich hierfiir
ist der langsamere Warmetransport, welcher Temperaturunterschiede innerhalb des
Bauelements nicht so schnell ausgleicht.

Da die Konstruktion der Nullklinendiagramme auf der Annahme einer homoge-
nen Temperatur innerhalb der ZnS-Schicht beruht, sollte die Giiltigkeit dieser Dia-
gramme fiir die zeitliche Dynamik eines Systems im Fall geringer Warmeleitfahigkeit
iiberpriift werden. Abbildung 6.17 (a) zeigt das Nullklinendiagramm der MISIM-
Struktur bei einer Betriebsfrequenz von 10 kHz und einer Amplitude von 112 V.
Dargestellt sind die Nullklinen des Ladungstragersystems und der Gittertemperatur
bei hoher (Dg = 8.5-10* um?s™!) und niedriger (D¢ = 10! yum?s™) Wirmeleitfihig-
keit. Wihrend die P;-Linien aufgrund des Konstruktionsalgorithmus natiirlich exakt
iibereinander liegen, weichen die Nullklinen der Gittertemperatur bei hohen Dichten
eingefangener Locher leicht voneinander ab. Aufgrund des langsameren Wérmeab-
transportes ist die Steigung der Nullklinen bei kleinem D¢y grofier. Entsprechend
gering ist auch der Unterschied der zeitlichen Dynamik, wie Abbildung 6.17 (b)
bestétigt. Auch bei kleiner Warmeleitfiahigkeit 14sst sich das System durch kurzzei-
tiges Erhohen und Verringern der Amplitude in den Hoch- bzw. Tiefstromzustand
schalten.

Sehr viel deutlicher unterscheidet sich die Steigung der Temperaturnullklinen bei
einer Betriebsfrequenz von 100 kHz und einer Amplitude von 113 V, wie Abbildung
6.17 (c) deutlich macht, jedoch bleibt auch in diesem Fall die Struktur des Nullkli-
nendiagramms erhalten. Folglich zeigt auch die eindimensionale Dynamik in Abbil-
dung 6.17 (d) ein zum Fall hoher Wirmeleitfahigkeit dhnliches Verhalten. Das im
stationdren Zustand befindliche System wird durch eine kurze Amplitudenerhohung
angeregt, wodurch die Dichte eingefangener Locher selbstindig auf etwa 50-10% pm 2
steigt, bevor diese, bedingt durch die Temperaturerhohung, sogar deutlich unter den
stationdren Wert sinkt. Da die Temperatur bei niedriger Warmeleitfahigkeit noch
langsamer sinkt als bei hoher, befindet sich das System fiir eine noch langere Zeit
in einem refraktiaren Zustand.

Auch bei einer Amplitude von 116 V &ndern sich die wesentlichen Merkmale des
Nullklinendiagramms durch Variation der Warmeleitfahigkeit nicht, wie Abbildung
6.17 (e) belegt. Zwar wird auch hier die Temperaturnullkline etwas steiler, der oszil-
lierende Charakter des Systems bleibt jedoch erhalten. Aus der in Abbildung 6.17
(f) gezeigten Systemdynamik l4sst sich ablesen, dass beim Ansteigen der Raumla-
dungsdichte die Temperatur schneller folgt als im Fall grofer Warmeleitfahigkeit,
wéhrend nach dem Abklingen von P; die Temperatur linger bendtigt um zu sinken.
Beide Effekte sind auf den langsameren Abtransport von Warme aus dem Inneren
der ZnS-Schicht zu den Randflichen zuriickzufithren und fithren insgesamt zu einer
etwas lingeren Periodendauer von etwa 9000 Perioden. Wiederum lésst sich durch
eine kurze Erhohung der Amplitude eine Phasenverschiebung herbeifiihren.

Auch wenn bei kleinen Wirmeleitfihigkeiten die Bauelementtemperatur raum-
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lich deutlich inhomogener ist, lasst sich das System qualitativ und quantitativ gut
durch die eingefiihrten Nullklinendiagramme beschreiben. Trotzdem sollte man sich
iiber die gemachten Ndherungen stets im klaren sein.
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Bisher wurde das Langzeitverhalten einer in x- und y-Richtung perfekt homoge-
nen MISIM-Struktur untersucht, was auf ein effektiv eindimensionales Gleichungs-
system fiithrte. Charakteristisch fiir das System waren in diesem Fall die Anzahl
und Stabilitdt der stationdren Losungen des Gleichungssystems und die Art der
Attraktoren im Phasenraum. Natiirlich kommt ein solches System real nie vor, da
einerseits die Anfangsbedingungen nicht perfekt homogen prapariert werden kénnen
und andererseits das Bauelement selbst erhebliche Inhomogenitéiten (z.b. in der
Schichtdicke, Dotierung,...) aufweist. In diesem Abschnitt wird nun eine nur noch
in y-Richtung ideal homogene MISIM—Struktur betrachtet, wihrend in x-Richtung
Inhomogenitéiten zugelassen und gezielt erzeugt werden.

7.1 Konstante Bauteiltemperatur

Bevor wir die zweidimensionale Dynamik des Systems aus Ladungstriger und Gitter-
temperatur diskutieren, ist es hilfreich, in einem ersten Schritt lediglich die Dynamik
des Ladungstriagersystems fiir inhomogene Anfangsbedingungen bei verschiedenen
aber zeitlich und rdumlich konstanten Gittertemperaturen zu kennen und zu verste-
hen.

Fiir eine MISIM—Struktur die mit einer sinustférmigen Wechselspannung der Fre-
quenz f = 10 kHz und der Amplitude V = 110 V betrieben wird, ergibt sich,
wie in Kapitel 3 ausfiihrlich diskutiert, eine nicht monotone Ladungstragernullkline.
In Abbildung 7.1 (a) ist diese zusammen mit den trivialen Temperaturnullklinen
verschiedener, zeitlich und rdumlich konstanter Gittertemperaturen noch einmal ge-
zeigt. Offensichtlich besitzt ein in x- und y-Richtung homogenes Ladungstrigersy-
stem bei einer Gittertemperatur von T¢ = 300 K zwei stabile stationédre Zustéinde,
von denen einer durch niedrige Raum- und Oberflichenladungsdichten p!(z) und
p;,, charakterisiert ist, wihrend der andere vergleichsweise hohe Dichten p/ () und
pﬁr aufweist. Ein inhomogener Anfangszustand des Ladungstrigersystems in einer
zweidimensionalen Simulation wird nun durch

pea={ 5 TEN ww={ g T o

préapariert, wobei X" die Teilmenge der x-Achse bezeichnet, die in einen Hochstrom-
zustand gesetzt werden soll. In diesem Abschnitt sei X" = [12 ym, 28 um] also ein
etwa 14 pum breiter, zusammenhédngender Bereich in der Mitte der simulierten x-
Achse. Es soll nun in Abhéngigkeit von der Gittertemperatur untersucht werden,
ob und wie sich der Hoch- und Tiefstrombereich gegenseitig in ihrer zeitlichen Ent-
wicklung beeinflussen.

Abbildung 7.1 (b) zeigt in einem Oberflichendiagramm die zeitliche Entwicklung
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Abbildung 7.1: a) Nullkinendiagramm mit der Ladungstrigernulkline (P;-Kurve)
und Geraden bei den Temperaturen 270, 280 K, 305 K, 315 K und 330 K. b)-f)
Zeitliche Entwicklung der Dichte eingefangener Locher P;(z) nach der Initialisierung
mit inhomogenen Anfangsbedingungen. (Zeit in Einheiten der Periodenlédnge der
Betriebsspannung, U = 110 V, f = 10 kHz)
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der iiber die z-Achse integrierten Dichte der eingefangenen Locher

Py(t,z) = /OLZ pe(t,x, 2)dz (7.2)

bei einer Gittertemperatur von Ty = 270 K. Die Zeit ist dabei in Perioden der
Betriebsspannung angegeben. Zwar breitet sich der Hochstrombereich anfangs aus,
nach etwa 4000 Perioden wechselt jedoch die gesamte x-Achse in den Hochstrom-
zustand. Bei Beriicksichtigung des Nullklinendiagramms ist dies nicht sehr iiberra-
schend, da bei der gegebenen Gittertemperatur nur ein stabiler, stationdrer Zustand
mit einer hohen Dichte eingefangener Locher existiert und somit das ganze System
von Anfang an gegen diesen Zustand konvergiert. Die Tiefstrombereiche an der Gren-
ze des Hochstrombereichs konvergieren dabei lediglich etwas schneller, da einige der
im Hochstrombereich produzierten freien Locher in den grenznahen Tiefstrombereich
diffundieren und so den Aufbau der Raumladungsdichte beschleunigen.

Eine Temperatur von T = 330 K, die dem System, wie im Nullklinendiagramm
zu sehen, einen stabilen, stationdren Zustand mit einer kleinen Dichte eingefangener
Locher bietet, fiihrt zu der in Abbildung 7.1 (f) gezeigten Entwicklung der Hoch- und
Tiefstrombereiche. Der gesamte Hochstrombereich wechselt nach etwa 400 Perioden
in den Tiefstromzustand, wobei die Grenzgebiete des Hochstrombereichs wiederum
etwas schneller konvergieren, da diese durch Diffusion freie Locher an den Tiefstrom-
bereich verlieren.

Wesentlich interessantere Entwicklungen bieten Temperaturen, bei denen das
Nullklinendiagramm zwei verschiedene stabile, stationdre Zustdnde erkennen lasst.
In einer solchen Situation werden Gebiete tief im Inneren eines Hochstrombereichs
im Hochstromzustand bleiben, da ihre Umgebung annidhernd homogen ist und sie
somit der eindimensionalen Dynamik folgen. Entsprechendes gilt auch fiir Gebiete
im Inneren der Tiefstrombereiche. Die Entwicklung der inhomogenen Grenzgebie-
te an den Ubergingen zwischen den Hoch- und Tiefstrombereichen hingt jedoch
empfindlich von der Gittertemperatur ab.

Wie in Abbildung 7.1 (c) fiir T¢ = 280 K dargestellt, bleibt die scharfe Tren-
nung der Hoch- und Tiefstrombereiche erhalten. Die Ubergangsfronten zwischen
diesen Bereichen bewegen sich jedoch in Richtung des Tiefstrombereichs, bis ein
iiber das gesamte Simulationsgebiet ausgedehnter homogener Hochstromzustand er-
reicht ist. Genau entgegengesetzt verlauft die zeitliche Entwicklung der Bereiche bei
einer Gittertemperatur von T'¢ = 315 K, wie aus Abbildung 7.1 (e) deutlich wird.
Die Ubergangsfronten bewegen sich in Richtung des Hochstrombereichs und 16schen
diesen nach etwa 3000 Perioden vollstindig aus. Die Vermutung liegt nahe, dass es
eine Gittertemperatur gibt, bei der die Frontgeschwindigkeiten verschwinden. Dieser
Fall ist in Abbildung 7.1 (d) gezeigt und tritt ein bei einer Gittertemperatur von
Te ~ 305 K.

Auch dieses Verhalten ldasst sich mit Hilfe des Nullklinendiagramms erkléren.
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Betrachtet man die Temperaturkurve zu der Situation in Abbildung c¢) d.h zu
Te = 315K so fallt auf, dass diese nur wenig unterhalb des Maximums der P;-
Kurve liegt. Somit reichen schon relativ kleine Storungen, um das System aus dem
stabilen Hochstromzustand in den attraktiven Bereich des Tiefstromzustandes zu
bringen, wéhrend andererseits ein System im Tiefstromzustand sehr stark gestort
werden miisste, um in einen Hochstromzustand zu wechseln. Beriihren sich in einem
durch Diffusion raumlich gekoppelten System nun ein Tief- und Hochstrombereich,
so storen sich die beiden Bereiche in der Umgebung des Beriithrungspunktes gegensei-
tig und der stabilere Zustand setzt sich durch. Wéahrend dieser stabilere Zustand fiir
eine Gittertemperatur von 315 K der Tiefstromzustand ist, dominiert bei T'¢ = 280
K der Hochstromzustand. Die nahezu still stehenden Ubergangsfronten des Systems
bei Tg = 305 K, sind auf dhnliche Stabilitdten des Hoch- und Niedrigstromzu-
standes zuriickzufithren. Die Gittertemperatur, bei der die Frontgeschwindigkeit vp
verschwindet, spielt in spédteren Diskussionen eine Rolle und wird von nun an mit
TE bezeichnet. Diese ist natiirlich von der Amplitude und Frequenz der Betriebs-
spannung abhéngig.

7.2 Bistabiles System - kleine Frequenzen

7.2.1 Inhomogene Anfangsbedingungen
Beriicksichtigt man die Selbsterwéarmung der MISIM—Struktur durch ohmsche Warme-

produktion, so steigt die Temperatur mit der mittleren elektrischen Feldstéirke an
und die flachen Temperaturnullklinen aus dem letzten Abschnitt miissen durch mit
P; ansteigende Kurven ersetzt werden (vgl. Abschnitt 6.3). Fiir ein zweidimensio-
nales System bedeutet dies, dass an Orten hoher Raumladungsdichte viel Wérme
produziert wird, welche durch das Gitter diffundiert und an anderen Orten den Auf-
bau einer Raumladung beeinflusst. Dieses Zusammenspiel der beiden Komponenten
in einem System, welches mit zwei verschiedenen inhomogenen Anfangsbedingungen
der Form 7.1 gestartet wurde, ist in den Abbildungen 7.2 (a)-(f) fiir eine Spannungs-
amplitude von 110V und eine Frequenz von 10 kHz zu sehen. Die zeitliche Entwick-
lung der Dichte eingefangener Locher aus einem anfangs breiten Hochstrombereich
(X" = [15 um, 25 um]) zeigt Abbildung 7.2 c), withrend Abbildung 7.2 d) die ent-
sprechende Entwicklung der mittleren Gittertemperatur

To(z) = — /L/t+TT(t dtd (7.3)
al\T —TLGS o /s g\, T, 2 Z .

veranschaulicht. Der breite Hochstrombereich verjiingt sich erst schnell und dann
immer langsamer, bis er nach etwa 30000 Perioden wieder ein wenig breiter wird,
um schliellich gegen eine Ausdehnung von etwa 4 pum zu konvergieren. Gleichzeitig
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Abbildung 7.2: Nullklinendiagramm mit Nullklinen des Ladungstriagersystems und
der Gittertemperatur (a), Dichte der eingefangenen Locher P, und Gittertemperatur
Te als Funktion des Ortes x nach 60000 Perioden (b), zeitliche Entwicklung der
Dichte eingefangener Locher (c,e) und der Gittertemperatur (d,f) aus einem anfangs
breiten (c,d) und aus einem anfangs schmalen Hochstrombereich (e,f).(U = 110 V,
f =10 kHz)
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Abbildung 7.3: Nullklinendiagramm mit Nulklinen des Ladungstragersystems und
der Gittertemperatur (a), Dichte der eingefangenen Locher Py und Gittertemperatur
T¢ als Funktion des Ortes x nach 50000 Perioden (b), zeitliche Entwicklung der
Dichte eingefangener Locher (¢) und der Gittertemperatur (d) aus einem anfangs
schmalen Hochstrombereich.(U = 113 V, f = 10 kHz)

kiihlt das anfangs in der Umgebung des Hochstrombereichs sehr warme Gitter erst
schnell ab, erhitzt sich ab etwa 30000 Perioden leicht und bildet dann ebenfalls ein
rdumlich inhomogenes, stationédres Temperaturprofil mit einem Maximum von etwa
305 K im Zentrum des Hochstrombereichs.

Mit Hilfe des Nullklinendiagramms in Abbildung 7.2 (a) und der eingezeichne-
ten T}-Linie lisst sich dieses Verhalten erkliren. Ohne die riumliche Kopplung der
Gittertemperatur durch Diffusion wiirde die Temperatur innerhalb des Hochstrom-
bereichs, dem stationdren Zustand entsprechend, etwa 320 K betragen, wiahrend das
Gitter innerhalb des Tiefstrombereichs etwa 300 K warm wére. Durch den Wérme-
diffusionsprozess stellt sich in der Umgebung einer Ubergangsfront eine Gittertem-
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peratur ein, die zwischen den Temperaturen der stationiren Zustédnde liegt. Aus Ab-
bildung 7.2 (d) geht hervor, dass diese Temperatur anfangs deutlich iiber T/ liegt
und so zu einer Frontbewegung in Richtung des Hochstrombereichs fiihrt. Da die-
ser dadurch kleiner wird, {iberlagern sich irgendwann die Warmediffusionsprozesse
an den beiden Fronten, wodurch die Temperatur in der Umgebung des Hochstrom-
bereichs stark abnimmt, was wiederum eine Abnahme der Frontgeschwindigkeiten
zur Folge hat. Da der Warmediffusionsprozess stark gegeniiber dem Diffusionspro-
zess des Ladungstragersystems ist, unterschreitet die Temperatur an den Fronten
den Wert T% bevor die Diffusionsprozesse der Ladungstriger an den beiden Uber-
gangsfronten sich gegenseitig beeinflussen. Die Frontgeschwindigkeiten kehren sich
also um und der Hochstrombereich wéchst ein wenig, wodurch die Temperaturen
an den Fronten etwas steigen bis sie T erreichen und die Frontegeschwindigkeiten
verschwinden. Abbildung 7.2 (b) zeigt das stationére Profil der Dichte eingefangener
Locher und der Temperatur nach 60000 Perioden der Betriebsspannung. Deutlich
zu erkennen sind die Temperaturen von = 305 K an den Fronten des P;-Profils, die
weitere Frontbewegungen verhindern.

Die Entwicklung eines anfangs sehr schmalen Hochstrombereichs (X"=[19 um, 21 m)])
ist in Abbildung 7.2 (e) gezeigt und bestétigt die vorangegangene Argumentation.
Aufgrund der anfangs niedrigen Gittertemperatur an den Fronten (7.2 (f)) wéchst
der Hochstrombereich, was zu einer Erwédrmung des Gitters und einer Reduktion der
Frontgeschwindigkeiten fithrt. Schliefllich bildet sich ein stabiler Hochstrombereich
mit der gleichen Ausdehnung, die auch in Abbildung 7.2 (c¢) gefunden wurde.

In beiden Fallen bildet sich also ein stationédrer Hochstrombereich, dessen Breite
nur von den Systemparametern und nicht von den Anfangsbedingungen abhéngt.
Einen solchen stabilen, stationédren Hochstrombereich in mitten eines Tiefstrom-
bereichs werden wir kiinftig Hochstromfilament nennen.

Bei einer Spannung von 113 V verdndert sich das entsprechende Nullklinendia-
gramm nur quantitativ, wie Abbildung 7.3 (a) deutlich macht. Nach wie vor besitzt
das System zwei stabile, stationdre Zustédnde, von denen einer oberhalb und der
andere unterhalb der T/ -Linie liegt. Allerdings ist der Temperaturunterschied zwi-
schen oberen stationiiren Zustand und der Temperatur TZ sehr viel geringer als bei
110 V. Dies hat entscheidenden Einfluss auf die zeitliche Entwicklung eines mit in-
homogenen Anfangsbedingungen (X”"=[19 um, 21 pum]) gestarteten Systems. Abbil-
dung 7.1 (c) zeigt, dass die Fronten des Pi-Profils in Richtung des Tiefstrombereichs
laufen und sich der Hochstrombereich somit ausbreitet. Dabei ist die Frontgeschwin-
digkeit lange Zeit konstant und vo6llig unabhéingig von der Breite des Hochstrom-
bereiches. Erst wenn sich die Ubergangsfronten den Rindern des Simulationsgebietes
bei x = 0 und = = 40 ndhern, werden die Fronten langsamer und kommen schlieSlich
zum Stillstand.

Wenn wir die Gittertemperaturen an den Fronten betrachten, féllt auf, dass
diese zwar wiederum zwischen den Temperaturen der stationédren Zustidnde liegen,
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allerdings unterhalb von T} was die Bewegungsrichtung der Fronten erklirt. Der
entscheidende Unterschied zu der Situation bei einer Amplitude von 110 V ist aber,
dass die Fronttemperatur nicht nur fiir sehr kleine Hochstrombereiche unterhalb von
TE liegt sondern auch wenn der Bereich so grof} ist, dass die Diffusionsprozesse der
Gittertemperatur an den beiden Fronten sich gegenseitig nicht mehr iiberlagern. Die
Fronten wiirden sich also auf einem unendlichen Simulationsgebiet fiir alle Zeiten
mit konstanter Geschwindigkeit in die gleiche Richtung bewegen. Unsere Simulation
ist jedoch in x-Richtung mit periodischen Randbedingungen ausgestattet, so dass
die Fronten sich aufeinander zu bewegen. Kommen sie sich nahe genug, so iiberla-
gern sich die Wirmediffusionsprozesse der beiden Fronten, was in diesem Fall zu
einer Zunahme der Fronttemperaturen fithrt. Die Fronten werden also langsamer
und kommen schliellich zum Stillstand, bevor der Hochstrombereich das gesamte
Simulationsgebiet ausfiillt. Fiir hohe Amplituden ist also die Breite des Tiefstrom-
bereichs eine von den Anfangsbedingungen unabhéngige Grofle.

Zusammenfassend lasst sich also sagen, dass wenn die Temperatur des Hoch-
stromzustands oberhalb und die des Tiefstromzustands unterhalb von T/ liegt zwei
Fronten eine repulsive Wechselwirkung aufeinander ausiiben. Diese ist Folge der
starken Wirmediffusion, die die Gittertemperatur in einer grofien Umgebung der
Front beeinflusst und somit auch die Frontgeschwindigkeit einer in diese Umgebung
eindringenden anderen Front variiert. Die Richtung in der eine einzelne, ungestorte
Front wandert hingt von der relativen Lage von T4 zu den Temperaturen der sta-
tiondren Zustiande ab.

7.2.2 Inhomogenes Bauelement

Realistischer als die in den letzten Abschnitten diskutierten willkiirlich gesetzten in-
homogenen Anfangsbedingungen ist die Annahme eines inhomogenen Bauelements.
Beispielsweise werden in realen MISIM-Strukturen Eigenschaften wie die Schicht-
dicken, die Dotierung oder das Ferminiveau mit der lateralen Position x variieren.
Wir wollen in dieser Arbeit keine ausgereiften Modelle und daraus folgende sta-
tistische Verteilungen fiir UnregelméfBigkeiten in der MISIM—Struktur diskutieren,
sondern nur exemplarisch zeigen, dass auch in nicht homogenen Bauelementen Struk-
turbildungen auftreten. Hierzu nehmen wir an, dass die Fermienergie z-abhéngig ist
und auf einer Langenskala variiert, die viel kleiner ist als die beobachteten Ausdeh-
nungen der Filamente aber nicht so klein, dass die fiir den Tunnelstrom folgenden
Inhomogenitéten durch den Diffusionsprozess der Elektronen wéhrend einer Schicht-
durchquerung herausgemittelt werden. Fiir die verwendete Diskretisierung von 512
Punkten auf 80 pm haben wir eine Variation der Fermienergie an jedem dritten
Gitterpunkt zugelassen, wobei wir einen Gaufiverteilten Faktor o(m,p) mit dem
Mittelwert m = 1 und der Standartabweichung p = 0.01 angenommen haben. Fiir
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Abbildung 7.4: Zeitliche Entwicklung der Dichte eingefangener Locher (a,c,e) und
der Gittertemperatur (b,d,f) in einem inhomogenen Bauelement bei verschiedenen
Spannungen (110 V (a,b), 112 V (c¢,d) und 113 V (e,f); f = 10 kHz).
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die Fermienergie an dem Gitterpunkt ¢ haben wir also den Ansatz
b = eoo(m, p)tmed3 (7.4)

gewihlt, wobei mod die Modulofunktion bezeichnet. Es werden also nur an sehr
wenigen Gitterpunkten Abweichungen von iiber einem Prozent auftreten.

Abbildung 7.4 zeigt die zeitliche Entwicklung von P;(z) und Tg(z) fiur ver-
schiedene Amplituden bei einer Frequenz von 10 kHz und homogenen Anfangsbe-
dingungen. Fiir eine Amplitude von 110 V zeigt Abbildung 7.4 (a) das plotzliche
Entstehen eines sehr kleinen Hochstrombereiches bei z ~ 78 um. Dieser breitet sich
schnell aus wodurch sich die lokale Gittertemperatur erhoht und sich schliellich,
den Prinzipien des letzten Abschnitts entsprechend, ein Hochstromfilament von et-
wa 4 pum Ausdehnung bildet. Die spontane Entstehung des kleinen Hochstromkeims
kann auf eine zufillige starke Absenkung der Fermienergie an dieser Stelle zuriick-
gefithrt werden, wodurch ein hoher mittlerer Tunnelstrom fliefit. Am entsprechenden
Nullklinendiagramm kann abgelesen werden, dass ein im Tiefstromzustand befindli-
ches System bei einer Amplitude von 110 V sehr stark gestort werden muss, um in
den Hochstromzustand zu wechseln. Eine solch starke Storung ist aber auf Grund
des gauflverteilten Storterms in Gleichung 7.4 nur sehr selten, wodurch bei dieser
Amplitude nur sehr wenige Hochstromfilamente auftreten.

Die zeitliche Entwicklung des Systems fiir eine Amplitude von 112 V zeigen die
Abbildungen 7.4 (c¢) und (d). Die MISIM-Struktur befindet sich bei dieser Amplitude
noch immer in einem Modus in dem Hochstromfilamente stabilisiert werden konnen,
jedoch wechselt das System schon bei kleineren Stérungen von dem Tief- in den
Hochstromzustand. Hierdurch wird die Ziindung eines Filaments wahrscheinlicher,
was in dem hier gezeigten Beispiel durch die Entstehung eines zweiten Filaments bei
r ~ 35 pm zum Ausdruck kommt.

Bei einer Amplitude von 113 V koénnen keine Hochstromfilamente mehr stabili-
siert werden und die zum Zustandswechsel notige Storung ist nur noch sehr klein.
Folglich ziinden, wie die Abbildungen 7.4 (d) und (e) zeigen, an vielen Stellen des
Simulationsgebiets Hochstrombereiche , die sich anschliefend schnell ausbreiten, bis
sie auf andere Hochstrombereiche treffen und stationir werden.

Howard [MRO77] und Zuccaro [Zuc97] fanden experimentell, dass sich bei einer
schrittweisen Erhohung der Amplitude die Anzahl der Filamente auf dem beob-
achteten Gebiet erhoht, wobei deren Form und Ausdehnung relativ stabil blieb. Ab
einer gewissen Amplitude beobachteten sie jedoch, dass die Filamente ihre definierte
Form verloren und zu ausgedehnten Hochstrombereichen wurden, die aber weiterhin
durch Tiefstrombereiche separiert waren. Diese Beobachtungen passen sehr gut zu
den in diesen Abschnitt gefundenen Ergebnissen. Es wurden dhnliche Simulationen
mit einer rdumlich schneller variierenden Fermienergie (i mod 2 und i mod 1) durch-
gefithrt, wobei sich zeigte, dass gerade bei niedrigen Amplituden die Entstehungs-
wahrscheinlichkeit eines Filaments stark abnahm. Insbesondere konnten fiir ¢ mod 1
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bei Amplituden unter denen eine Filamentstabilisation moglich ist keine Ziindpro-
zesse gefunden werden. Dies liegt vermutlich daran, dass fiir die Entstehung eines
Hochstrombereichs eine gewisse Mindestbreite der Anregung notig ist und diese fiir
den Fall 7 mod 1 sehr unwahrscheinlich ist.

7.3 Hohe Frequenzen - Anregbares Medium

7.3.1 Inhomogene Anfangsbedingungen

Wie in Kapitel 5 ausfiihrlich diskutiert, erhoht sich die Steigung der Temperatur-
nullklinen mit der Frequenz, so dass ab einer bestimmten Frequenz bei keiner Span-
nungsamplitude zwei stabile, stationdre Zusténde existieren. Vielmehr ergeben sich
zwei qualitativ andere Nullklinendiagramme, die schon im homogenen System zu
interessanten dynamischen Verhalten fiihren.

Beginnen wir die Analyse der zweidimensionalen Dynamik bei hohen Betriebs-
frequenzen mit den anregbaren Medien, dessen Nullklinendiagramm (U=113 V) in
Abbildung 7.5 (a) zusammen mit der T§-Linie abgebildet ist. Der Anfangszustand
des Systems wird so pripariert, dass sich ein kleiner Bereich (X" = [79 ym, 81 ym])
in der Mitte der simulierten x-Achse im Hochstromzustand befindet. Die zeitliche
Entwicklung der mittleren Dichte eingefangener Lécher ist in Abbildung 7.5 (c)
dargestellt. Anfangs bewegen sich die Ubergangsfronten in Richtung des Tiefstrom-
bereichs bevor ihre Geschwindigkeit sich verringert und sie schliellich zur Ruhe
kommen. Die Gittertemperatur, gezeigt in Abbildung 7.5 (d), nimmt in der Um-
gebung des Hochstrombereichs schnell zu und bildet dann ein entsprechendes sta-
tionédres Profil. Warum sich ein stationérer Hochstrombereich stabilisieren kann,
obwohl kein stationdrer Hochstromzustand existiert, kann wiederum anhand des
Nullklinendiagramms erkldrt werden. Anfangs liegen die Gittertemperaturen an den
Ubergangsfronten unterhalb von T und die Fronten laufen in Richtung des Tief-
strombereichs. Die Temperatur nimmt jedoch mit der Breite des Hochstrombereichs
zu, was die Fronten verlangsamt und schlieSlich bei einem bestimmten Abstand zum
Stillstand bringt. Dieser Abstand ist jedoch noch nicht so grof3, dass die Temperatur
im Inneren des Hochstrombereichs auf den Wert ansteigt den ein homogenes Sy-
stem bei gleicher Dichte eingefangener Locher anstreben wiirde, sondern nur etwa
340 K betriagt (Abbildung 7.5 (b)). Bei dieser Temperatur kann aber laut Nullkli-
nendiagramm durchaus eine hohe Dichte eingefangener Locher existieren, was die
Stabilisation eines Hochstromfilaments moglich macht.

Diese Argumentation wirft natiirlich sofort die Frage nach der zeitlichen Ent-
wicklung eines anfangs sehr breiten Hochstrombereichs auf. Ein solches Scenario ist
in Abbildung 7.5 (e,f) gezeigt. Wiahrend das Innere des Hochstrombereichs nach et-
wa 500 Perioden in den Tiefstromzustand iibergeht, bleiben an den beiden Réndern
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Abbildung 7.5: Nullklinendiagramm mit Nullklinen des Ladungstrigersystems und
der Gittertemperatur (a), Dichte der eingefangenen Locher Py und Gittertemperatur
T¢ als Funktion des Ortes x nach 60000 Perioden (b), zeitliche Entwicklung der
Dichte eingefangener Locher (c,e) und der Gittertemperatur (d,f) aus einem anfangs
breiten (c,d) und aus einem anfangs schmalen Hochstrombereich (e,f).(U = 113 V,

£ =100 kHz)
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Abbildung 7.6: Nullklinendiagramm mit Nullklinen des Ladungstriagersystems und
der Gittertemperatur (a), Dichte der eingefangenen Locher P, und Gittertemperatur
Te als Funktion des Ortes x nach 60000 Perioden (b), zeitliche Entwicklung der
Dichte eingefangener Locher (c¢) und der Gittertemperatur (d) aus einem anfangs
schmalen Hochstrombereich (e,f).(U =116 V, f = 100 kHz)

schmale stationdre Hochstrombereiche zuriick. Die Temperatur steigt anfangs beson-
ders im Inneren des Hochstrombereichs stark an, um dann wieder zu fallen und am
Ende nur in der Umgebung der neuen Hochstrombereiche zwei Maxima aufzuweisen.
Mit Blick auf das Nullklinendiagramm wird auch diese Verhalten schnell klar. Das
Innere des urspriinglichen Hochstombereiches wird kaum von den Warmediffusions-
prozessen beeinflusst, so dass die Temperatur der homogenen Dynamik folgend bis
auf {iber 350 K steigt und einen stabilen Hochstromzustand unmoglich macht. An
den Réndern dagegen hélt die Warmediffusion die Temperatur bei Werten, fiir die
eine hohe Dichte eingefangener Locher moglich ist und erzeugt so aus einem anfangs
groflen Hochstrombereich zwei schmale Hochstromfilamente.
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Bei einer Amplitude von 116 V besitzt das System keinen stabilen sondern nur
noch einen instabilen stationdren Zustand, was bei homogenen Anfangsbedingungen
zu einem zeitlich oszillierenden Verhalten der Ladungstréigerdichten und der Gitter-
temperatur fiithrt (vgl. Abschnitt 6.3.3). Priparieren wir auch fiir diese Parameter
einen Anfangszustand mit X" = [79 um, 81 ym], so ergibt sich die in Abbildung
7.6 (c) und (d) gezeigte Dynamik fiir P;(z) und Tg. Man erkennt, dass der ur-
spriingliche Hochstrombereich etwas breiter wird und dass die Gittertemperatur in
der Umgebung dieses Bereiches schnell steigt. Diese hohere Temperatur verhindert,
dass das System wie auf dem Rest der x-Achse der homogenen Dynamik folgt und
grofle Dichten eingefangener Locher generiert. Wahrend innerhalb des entstandenen
breiten Hochstrombereichs die Gittertemperatur natiirlich schnell ansteigt und das
System nach etwa 12500 Perioden zuriick in den Tiefstromzustand zwingt, herr-
schen am Rand dieses Bereiches aufgrund des Warmediffusionsprozesses gemafigte-
re Temperaturen, bei denen der Hochstromzustand erhalten bleibt. Auf diese Weise
entstehen nacheinander schmale Hochstromfilamente einer bestimmten Breite und
mit einem bestimmten Abstand voneinander. Abbildung 7.6 zeigt das Profil der
Dichte eingefangener Locher und der mittleren Gittertemperatur nach etwa 20000
Perioden. Dieses Profil ist zwar noch nicht der stationére Zustand des Systems, die
unterschiedlichen Breiten und Absténde der Hochstrombereiche gleichen sich jedoch
nur sehr langsam aus, da die Frontgeschwindigkeiten durch das entstandene Tem-
peraturprofil sehr klein sind.

7.3.2 Inhomogenens Bauelement

Auch fiir hohe Frequenzen wollen wir die Auswirkungen eines inhomogenen Bau-
elements auf die Entwicklung der Raumladungsdichte und der Gittertemperatur
untersuchen. Hierfiir verwenden wir wiederum eine ortsabhéingige, verrauschte Fer-
mienergie der Form 7.4 mit dem Mittelwert m = 1 und der Standardabweichung
p = 0.01. Fiir eine Amplitude von 112 V| bei der das System als anregbares Me-
dium betrieben wird, ergibt sich die in Abbildung 7.7 dargestellte Entwicklung der
Raumladungsdichte (a) und Gittertemperatur (b). Wiederum sorgen zufillige, loka-
le Absenkungen der Fermienergie fiir die Ziindung schmaler Hochstrombereiche, die
sich anschlieend, geméafl der im letzten Abschnitt diskutierten Prinzipien, ausbrei-
ten und zu stationdren Hochstromfilamenten werden. Auch bei der etwas hoheren
Amplitude von 113 V wird das System als anregbares Medium betrieben und kann
folglich Hochstromfilamente stabilisieren. Der Tiefstromzustand ist jedoch etwas in-
stabiler gegeniiber Storungen, weshalb in einem inhomogenen Bauelement, wie in
den Abbildungen 7.7 (c,d) zu sehen, an vielen Stellen Hochstrombereiche geziindet
werden und sich zu Filamenten entwickeln. Ziinden in einer kleineren Umgebung,
wie in dem gezeigten Beispiel zwischen 20 pm und 80 pm, mehrere Hochstromberei-
che fast gleichzeitig, so verursacht die hohe Stromdichte in jedem dieser Bereiche
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Abbildung 7.7: Zeitliche Entwicklung der Dichte eingefangener Locher (a,c,e) und
der Gittertemperatur (b,d,f) in einem inhomogenen Bauelement bei verschiedenen
Spannungen (112 V (a,b), 113 V (c¢,d) und 116 V (e,f); f = 100 kHz)
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eine Temperaturerhohung in den anderen Bereichen. Dies aber verringert die Front-
geschwindigkeiten und somit auch die Breite der stationdren Filamente. Auch in
diesem Fall ist nach 20000 Perioden der stationdre Zustand des Gesamtsystems
eigentlich noch nicht erreicht, jedoch bewegen sich die Filamente aufgrund der ge-
ringen Frontgeschwindigkeiten nur sehr langsam.

Die Entwicklung von P, und T in einem oszillierenden Medium (Vo =116 V) ist
in den Abbildungen 7.7 (e,f) zu sehen. In diesem Fall wird an allen lateralen Positio-
nen langsam eine hohe Dichte eingefangener Locher generiert, jedoch verlduft dieser
Prozess an einigen Positionen schneller, wodurch diese eher einen Hochstromzustand
erreichen und somit das Bauelement in ihrer Umgebung erwérmen. Folglich wird die
Entstehung einer hohen Raumladungsdichte in der Umgebung eines entstandenen
Hochstrombereichs unterbunden. Im Unterschied zum anregbaren Medium, in dem
breite homogene Tiefstrombereiche auftreten konnen, ist die Ausdehnung eines Tief-
strombereichs im oszillierenden Medium beschrinkt. Nur Orte, die durch die Néhe
zu einem Hochstrombereich eine hohe Temperatur aufweisen, konnen dauerhaft in
einem Tiefstromzustand bleiben.

7.4 Einfluss der Warmediffusionskonstanten

Die Art der erzeugten Muster in Aktivator-Inhibitor-Systemen héngt wie schon dis-
kutiert stark von der Struktur des Nullklinendiagramms ab. Ein anderer entschei-
dender Parameter in solchen Systemen ist das Verhéltnis der Diffusionskonstanten
der Komponenten, wie die Argumentationen des letzten Kapitels deutlich machen,
in denen oft die schnellere Ausbreitungsgeschwindigkeit der Gittertemperatur an-
gefithrt wurde.

Verschiedene Messungen zeigen, dass die Ausbreitungsgeschwindigkeit von hell
leuchtenden Bereichen in der MISIM-Struktur, {iber viele Groflienordnungen variie-
ren kann und dass ein entscheidender Faktor hierfiir die Technik der Auftragung
der Isolatorschichten auf die ZnS:Mn-Schicht ist [VDV*00]. Diese Techniken schei-
nen Einfluss zu haben auf die Moglichkeit der Grenzflachenladungen innerhalb der
Grenzflache zu wandern, was die Ausbreitungsgeschwindigkeit eines Hochstrom-
bereichs stark beeinflussen konnte. Da aber fiir solche Prozesse noch keine hinrei-
chend erprobten Modelle existieren, sollen in dieser Arbeit Oberflachendiffusionsef-
fekte nicht beriicksichtigt werden. Um dennoch die sehr interessanten Auswirkungen
verschiedener Verhéltnisse der Ausbreitungsgeschwindigkeiten zu untersuchen, wird
in diesem Kapitel die Warmeleitfahigkeit variiert. Natiirlich ist es physikalisch ge-
sehen schwierig die Warmeleitfihigkeit des ZnS:Mn entscheidend zu verdndern, da
aber der Prozess der Strukturbildung qualitativ nur vom Verhéltnis der Ausbrei-
tungsgeschwindigkeiten abhéngt, konnen aus den Ergebnissen dieser Untersuchun-
gen Riickschliisse auf das Verhalten des Systems bei stiarkeren Diffusionsprozessen
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Abbildung 7.8: Zeitliche Entwicklung der Raumladungsdichte (a,c) und der Tem-
peratur (b,d) aus einem inhomogenen Anfangszustand in einem bistabilen Medium
(U=110V (a,b), U =113 V (c,d), f=10kHz).

des Ladungstragersystems gezogen werden.

7.4.1 mittlere Warmeleitfihigkeit

Unter mittleren Warmeleitfahigkeiten sollen hier Diffusionskonstanten verstanden
werden, die sehr viel kleiner als 10* um?s~! sind, jedoch einen Diffusionsprozess be-
wirken, der immer noch stérker als der des Ladungstrigersystems ist. Abbildung 7.8
zeigt die zeitliche Entwicklung eines bistabilen Systems bei inhomogenen Anfangs-
bedingungen und zwei verschiedenen Spannungsamplituden fiir eine Temperaturdif-
fusionskonstante von 10? pum?s~!. Bei einer Amplitude von 110 V verringert sich die
Breite des Hochstrombereichs und bildet wiederum ein stabiles Hochstromfilament,
welches aber im Unterschied zu Abbildung 7.2 nur etwa 3 pm breit ist. Dies ist eine
direkte Folge der geringeren Wirmediffusion, welche die Gittertemperatur an den
Ubergangsfronten erst entscheidend sinken ldsst, wenn diese sich schon sehr nahe
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Abbildung 7.9: Zeitliche Entwicklung der Raumladungsdichte (a,c) und der Tempe-
ratur (b,d) aus einem inhomogenen Anfangszustand in einem anregbharen (a,b) und

einem oszillierenden (c¢,d) Medium bei mittlerer Wérmeleitfihigkeit (10? pm?s™,
U =113V (a,b), U = 116 V (c,d), f=100kHz).

sind (Abbildung 7.8 (b)). Durch das Herabsetzen der Wirmediffusionskonstanten
wird also die Reichweite der Wechselwirkung zwischen den Fronten verringert. Bei
einer Amplitude von 113 V entwickelt sich ein anfangs schmaler Hochstrombereich
wie in Abbildung 7.8 (c) gezeigt. Wiederum laufen die Ubergangsfronten in Richtung
des Tiefstrombereichs und werden erst am Rand des Simulationsgebietes durch die
repulsive Wechselwirkung der Fronten gestoppt. Die im Vergleich zu hoher Warme-
leitfahigkeit geringere Breite des stationdren Tiefstrombereichs ist wiederum eine
Folge der geringeren Reichweite der Wechselwirkung.

Die Auswirkungen der geringeren Warmediffusion auf die Entwicklung von inho-
mogenen Anfangsbedingungen bei hohen Betriebsfrequenzen sind sehr dhnlich. Ab-
bildung 7.9 (a) zeigt die zeitliche Entwicklung der Dichte eingefangener Locher aus
einem anfangs schmalen Hochstrombereich bei einer Spannung von 113 V. Bei dieser
Amplitude wird das System als anregbares Medium betrieben was die Stabilisierung
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des Hochstromfilaments erklart. Die, im Vergleich zu hoher Warmeleitfahigkeit ge-
ringerer Ausdehnung des Filaments ist wiederum auf die geringere Reichweite der
repulsiven Wechselwirkung der Fronten zuriickzufiihren.

Eine Amplitude von 116 V fiihrt auf eine oszillierende Dynamik des eindimen-
sionalen Systems und auf die in Abbildung 7.9 (¢) gezeigte Entwicklung der Dichte
eingefangener Locher aus einem inhomogenen Anfangszustand. Im Unterschied zu
Abbildung 7.6 (c) breitet sich der Hochstrombereich anfangs schnell aus, bis die
homogenen &dufleren Bereiche nach etwa 8000 Perioden in den Hochstromzustand
wechseln und durch die Temperaturerhohung im Grenzbereich die Ausdehnung stop-
pen. Da auch das Zentrum des urspriinglichen Hochstromzustand der homogenen
Dynamik folgt, wechselt dieses nach etwa 3000 Perioden in den Tiefstromzustand
und erzeugt so zwei schmale Hochstrombereiche, deren Position und Breite in den
folgenden 20000 Perioden nur noch leicht variiert. Die &ufleren homogenen Bereiche
wechseln wiederum in den Tiefstromzustand, wobei an den Réndern aufgrund der
geringeren Temperaturen wiederum jeweils ein schmaler Hochstrombereich zuriick-
bleibt. Diese breiten sich in der Folgezeit aus, spalten sich und bilden so schliefilich
ein periodisches Muster aus Hoch- und Tiefstrombereichen. Auch wenn also die Ent-
wicklung sich etwas von dem Fall hoher Warmeleitfihigkeit unterscheidet, sind die
stationdren, raumlich periodischen Profile die sich fiir beide Félle ergeben sehr dhn-
lich. Die kleineren Abmessungen des Musters sind auch hier die Folge der kleineren
Reichweite der Wechselwirkungen zwischen den Fronten.

7.4.2 kleine Wiarmediffusion
Inhomogene Anfangsbedingungen

Unter einer sehr kleinen Wérmeleitfahigkeit soll hier eine Diffusionskonstante ver-
standen werden, bei der sich das Ladungstrigersystem schneller ausbreitet als die
Gittertemperatur. Dies bedeutet, nach den Diskussionen im letzten Abschnitt, dass
die repulsive Wechselwirkung zwischen den Ubergangsfronten entfillt. In einem bi-
stabilen Medium fiihrt dies dazu, dass sich zwei Fronten ungebremst aufeinander zu
bewegen und je nach Amplitudenstéirke einen homogenen Hoch- oder Tiefstromzu-
stand erzeugen. In anregbaren und oszillierenden Medien kommt es dagegen zu sehr
interessanten dynamischen Phénomenen.

Abbildung 7.10 zeigt die zeitliche Entwicklung von P; (a) und T¢ (b), im Be-
triebsmodus des anregbaren Mediums (U = 113 V, f = 100 kHz) bei kleiner Wérme-
leitfihigkeit (10! pm?s™') aus einem inhomogenen Anfangszustand mit einem recht
breitem Hochstrombereich. Auch in diesem Fall wechselt die homogene Mitte des
Hochstrombereichs schnell in den Tiefstromzustand und nur an den Réndern blei-
ben zwei schmale Hochstrombereiche zuriick. Diese jedoch wandern mit anndhernd
konstanter Geschwindigkeit in Richtung der positiven bzw. negativen x-Achse. Diese
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Abbildung 7.10: Zeitliche Entwicklung der Raumladungsdichte (a) und der Tempe-
ratur (b) eines anreghbaren Mediums aus einem inhomogenen Anfangszustand. (c)
Py(z) und T¢(x) zum Zeitpunkt 35000 Perioden. (U = 113 V, f = 100 kHz)

Verhalten erklart sich bei genauerer Analyse der Temperatur- und Ladungstréiger-
profile wie sie in Abbildung 7.10 (¢) fiir die Periode 35000 dargestellt sind. Die linke
Front des schmalen Hochstrombereichs bei x ~ 7 pm ist, aufgrund der langsamen
Wirmediffusion, einer Gittertemperatur von nur T¢ ~ 305 K < T2 = 330 K aus-
gesetzt, wodurch sich die Front in Richtung des Tiefstrombereichs bewegt. An den
in den Hochstromzustand versetzten Orten heizt sich das Gitter jedoch auf und 16st
die Raumladungsdichte, der eindimensionalen Dynamik folgend, langsam auf. Hier-
durch entsteht ein wandernder Hochstrompuls, der erst ausgeloscht wird, wenn er
auf einen sehr warmen Bereich trifft. Dies tritt ein, wenn beide Pulse am Rand des
Simulationsgebietes aufeinander treffen und in den Hochtemperaturbereich des je-
weils anderen Pulses hinein laufen. Solche wandernden Pulse sind die Voraussetzung
um in dreidimensionalen Simulationen Ringwellen oder rotierende Spiralen erzeugen
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Abbildung 7.11: Zeitliche Entwicklung der Raumladungsdichte (a,c) und der Tempe-
ratur (b,d) eines oszillierenden Mediums aus einem inhomogenen Anfangszustand.
(e) Py(z) und T¢(z) zum Zeitpunkt 60000 Perioden fir Vo = 114.5 V. (Vy = 114.5
V (a,b), Vo =115.0 (¢,d), f = 100 kHz)

zu konnen.
Die Entwicklung eines anfangs sehr schmalen Hochstombereichs (X"=[79 ym, 81 pm])

in einem oszillierenden Mediums bei geringer Warmeleitfahigkeit ist in Abbildung
7.11 fiir zwei verschiedene Amplituden der Betriebsspannung (V, = 114.5 V (a,b),
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Vo = 115.0 V (c¢,d), f = 100 kHz) dargestellt. In beiden Fillen ist der schma-
le Hochstrombereich der Ursprung zweier nach auflen wandernder Hochstrompulse
(Abbildung 7.11 (a,c)). Im Gegensatz zum anregbaren Medium bauen sich jedoch in
den oszillierenden Medien an den Orten des anfanglichen Hochstrombereichs neue
Raumladungen auf, sobald die Gittertemperaturen niedrig genug sind. Diese senden
dann erneut zwei wandernde Pulse aus. Da jeder Puls eine etwas grofiere Strecke
zuriicklegt als der vorangegangene Puls, werden die homogenen Rénder der Simu-
lationsgebiete mit der Zeit verdringt und es entstehen Muster aus laufende Wellen.
Das Verhalten des Systems fiir die zwei verschiedenen Amplituden unterscheidet
sich nur durch die verschiedenen, schon aus der eindimensionalen Dynamik bekann-
ten Systemfrequenzen. In Abbildung 7.11 (e) sind fiir eine Amplitude von 114.5 V
Py(z) und Tg(z) zu einen bestimmten Zeitpunkt (¢ = 60000 Perioden) aufgetragen.
Wiederum erkennt man sehr deutlich, dass die Hochstrompulse den Hochtempera-
turpulsen vorauseilen.

Inhomogenes Bauelement

Auch in dieser, zu qualitativ neuen Phinomenen fithrenden, Situation einer geringen
Warmeleittahigkeit wollen wir das Systemverhalten in einem inhomogenen Bauele-
ment untersuchen. Hierzu verwenden wir wiederum das bereits eingefiithrte Modell
der rdumlich inhomogenen Fermienergie aus Abschnitt 7.2.2 mit dem Mittelwert
m = 1 und der Standardabweichung p = 0.01. In den Abbildungen 7.12 ist die Ent-
wicklung der Dichte eingefangener Locher (a) und der Gittertemperatur (b) gezeigt,
wenn das System als anregbares Medium betrieben wird (Vy = 113 V). Wieder-
um ziinden an zufélligen Stellen des simulierten Gebiets kleine Hochstrombereiche.
Diese folgen im wesentlichen den im letzten Abschnitt diskutierten Prinzipien und
bilden wandernde Hochstrompulse, die sich gegenseitig ausloschen wenn sie aufein-
ander treffen. Aufgrund der inhomogenen Bauteilstruktur sind die Ausdehnungen
und die Geschwindigkeiten der wandernden Pulse nicht fiir alle Zeiten konstant,
sondern héngen stark von der Fermienergie der lateralen Position z ab, an der sich
der Hochstombereich befindet. Ein weiterer Unterschied zum Fall inhomogener An-
fangsbedingungen ist, dass an einer Position, an der einmal ein Hochstrombereich
entstanden ist, nach abklingen der Gittertemperatur erneut ein Hochstromzustand
entsteht, da die Bauteilinhomogenitét natiirlich nicht verschwindet. Man kann sich
die MISIM-Struktur also als Verbund kleiner Bereiche vorstellen, die entweder als
anregbare Medien oder als oszillierende Medien arbeiten. Bei einer Amplitude von
113 V sind jedoch die Bereiche des anregbaren Mediums deutlich in der Uberzahl.
Bemerkenswert an der auf die zweite Ziindung folgende Dynamik ist, dass diese der
Dynamik nach der ersten Ziindung zwar dhnelt aber nicht identisch ist. Ob sich je-
mals ein periodisch wiederkehrendes Verhalten einstellt oder das System dauerhaft
einer chaotischen Dynamik folgt, kann in dieser Arbeit nicht beantwortet werden.
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Abbildung 7.12: Zeitliche Entwicklung der Dichte eingefangener Locher (a,c) und
der Gittertemperatur (b,d) in einem inhomogenen Bauelement unter den Einfluss
einer kleinen Warmeleitfihigkeit bei verschiedenen Spannungen (112 V (a,b) und
113 V (¢,d); f = 100 kHz)

Bei einer Amplitude von 115 V folgen fast alle Punkte des Systems einer peri-
odischen Dynamik, jedoch mit unterschiedlichen Periodenlédngen. Das resultierende
Systemverhalten ist in den Abbildungen 7.12 (c¢) und (d) dargestellt. An sehr vielen
Orten ziinden innerhalb kurzer Zeit Hochstrombereiche, welche dann, wie im letz-
ten Abschnitt diskutiert, Hochstrompulse aussenden, die aber meist nur sehr kurze
Strecken zuriicklegen konnen, bevor sie durch die Kollision mit einem anderen Puls
vernichtet werden. Die Dynamik nach der zweiten Ziindung dhnelt der nach der er-
sten Ziindung nur noch an wenigen Orten und legt so die Vermutung nahe, dass das
System dauerhaft einer chaotischen Dynamik folgen wird. Jedoch kann diese Frage
auch in diesem Fall nicht eindeutig beantwortet werden.
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Im letzten Kapitel wurden Phénomene wie Frontausbreitung und Filamentsta-
bilisation in zweidimensionalen ZnS:Mn MISIM-Strukturen eingehend diskutiert.
Auch wenn also durch die zweidimensionalen Simulationen schon weitreichende Ein-
sichten in die Prozesse die MISIM—Struktur gewonnen werden konnten, sind dreidi-
mensionale Simulationen des Systems nicht nur interessant sondern auch notwendig.
Beispielsweise kann mit Hilfe von zweidimensionalen Rechnungen nichts {iber die
Stabilitéat einer Front gegeniiber lokalen Kriimmungen derselben ausgesagt werden
[Hag94]. In Systemen mit kriimmungsinstabilen Fronten werden hiufig komplexe,
labyrinthartige Muster beobachtet. Desweiteren kénnen in dreidimensionalen Simu-
lationen topologisch vielfaltigere Anfangsbedingungen gewahlt werden, von denen
einige zu iiberraschenden Ergebnissen wie zum Beispiel Spiralmuster fiithren.

8.1 Muster bei grofler Wirmeleitfahigkeit

Aufgrund der vorhandenen Rechenerresourcen und der notwendigen Diskretisierung
konnen in dreidimensionalen Simulationen nur Grundgebiete einer maximalen Aus-
dehnung von 40 pm in x- und y-Richtung simuliert werden. Aus Kapitel 7.2 wissen
wir jedoch, dass bei einer Wirmeleitfihigkeit von Dg = 10* um?s~! gréfere Grund-
gebiete notwendig sind, um die bei hohen Frequenzen auftretenden periodischen
Muster zu simulieren. In dreidimensionalen Simulationen lassen sich also bei grofler
Warmeleitfihigkeit nur die Hochstromfilamente und wachsenden Hochstrombereiche
untersuchen, die bei einer Betriebsspannung von 10 kHz auftreten.

Fiir eine Amplitude von 110 V bei einer Frequenz von 10 kHz zeigt Abbildung
8.1 (links) Momentaufnahmen der zeitlichen Entwicklung von Py(z, y) und T¢(z,y)
aus Anfangsbedingungen der Form

h h h
o/ B pi(z) + zeX'ANyeY
pilz,y,2) = { pi(z) : sonst (8.1)
h h h
0 _ py + xzeX"NyeY
Pz,r(x7y> = { Pi . sonst (8.2)

mit X=Y=[19 pm, 21 pum]. Véllig analog zum zweidimensionalen Fall breitet sich der
Hochstrombereich anfangs aus, da die Gittertemperatur an der Ausbreitungsfront
kleiner als T¢ ist. Mit dem grofer werdenden Hochstrombereich steigt diese Tem-
peratur jedoch an und verringert die Frontgeschwindigkeit, bis diese zum Stillstand
kommt und ein Hochstromfilament von etwa 4 pym Durchmesser bildet. Auch in ei-
nem dreidimensionalen Modell stellt sich also heraus, dass ein Hochstromfilament
eine stabile stationdre Losung des Gleichungssystems ist.

Die Entwicklung des Systems bei einer Amplitude von 113 V und identischen An-
fangsbedingungen zeigt Abbildung 8.1 (rechts). Der Hochstrombereich breitet sich
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Abbildung 8.1: Raumladungsdichten P;(z,y) und mittlere Gittertemperaturen T¢
fiir vier verschiedene Zeitpunkte (Zeilen 1 bis 4) bei einer Amplitude von 110 V
(links) und 113 V (rechts). Die Zeilen 1 bis 4 entsprechen den Zeitpunkten 100, 500,

1000 und 10000 Perioden der Betriebsspannung (f = 10 kHz).
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wiederum aus, wodurch die Gittertemperatur steigt. Analog zum zweidimensiona-
len Fall bleibt die Temperatur an der Ausbreitungsfront jedoch anfangs an allen
Positionen unterhalb von T/. Erst wenn eine Stelle der Front sich dem Rand des
Simulationsgebiets ndhert und damit aufgrund der periodischen Randbedingungen
in den Einflussbereich der Front auf der anderen Seite gerét, reduziert sich die Ge-
schwindigkeit dieser Stelle bis die Frontgeschwindigkeit lokal verschwindet. Da wir
ein quadratisches Simulationsgebiet verwenden folgt, dass der sich einstellende stati-
ondre Hochstrombereich nicht kreisformig ist, sondern in den diagonalen Richtungen
etwas breiter ist als in den zur x- und y-Achse parallelen Richtungen. Im Unterschied
zum zweidimensionalen Fall entsteht in diesem Fall also kein Tiefstromfilament,
sondern ein von einem schmalen Tiefstromring umgebener Hochstrombereich. Die
Entstehung eines isolierten Tiefstromfilaments ist bei den gegebenen Anfangsbedin-
gungen schon aus topologischen Griinden unmoglich. Stellt man sich den von uns
simulieten Bereich in alle Richtungen periodisch fortgesetzt vor, so sind die als An-
fangsbedingungen gesetzten Hochstrombereiche separierte Inseln in einem zusam-
menhéngenden Tiefstrombereich. Da sich aber zwei Hochstrombereiche aufgrund
der repulsiven Wechselwirkung zweier Fronten nicht vereinigen kénnen, bleibt die
Topologie der Anfangsbedingungen fiir alle Zeiten erhalten. Die Hochstrominseln
konnen sich also ausbreiten und so den Grofiteil des Tiefstrombereichs verdréngen,
werden aber immer durch schmale Tiefstromgriaben voneinander getrennt bleiben.
Isolierte Tiefstrominseln in einem zusammenhéngenden Hochstrombereich kénnen
also keinesfalls entstehen.

Man konnte an dieser Stelle die Entwicklung und den stationdren Zustand des
Systems in Abhéngigkeit der Topologie der Anfangsbedingungen (Hochstromkreis,
Hochstromring, Tiefstromkreis, Tiefstromring, ...) untersuchen. Da aber in realen
Systemen Anfangsbedingungen meist kleine, zusammenhéngende Hochstromberei-
che (z.B. durch Ziindung mittels Rauschen) sind und wir nur iiber begrenzte Rech-
nerressourcen verfiigen, soll eine solche Diskussion hier unterbleiben.

8.2 Muster bei mittlerer Warmeleitfahigkeit

Wie schon erwéhnt ist es nicht moglich bei starker Warmediffusion dreidimensionale
Simulationen von Gebieten durchzufiihren, die grofl genug sind, um die bei hohen
Frequenzen gefundenen Zielscheibenmuster aus Kapitel 7.3 zu erhalten. Wir haben
jedoch in Kapitel 7.4.1 den Einfluss der Warmeleitfahigkeit auf die zeitliche Entwick-
lung einer mit inhomogenen Anfangsbedingungen gestarteten Simulation in einem
zweidimensionalen System untersucht und dabei festgestellt, dass sich die Ergebnisse
qualitativ kaum &ndern, solange die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Gittertempe-
ratur grofler ist als die des Ladungstrégersystems. Die Unterschiede lagen vor allem
in den Groflenordnungen der beobachteten Strukturen. Aus diesem Grund kénnen
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Abbildung 8.2: Raumladungsdichte P;(z,y) (links) und mittlere Gittertemperatur
T (rechts) fiir verschiedene Zeitpunkte (Vo =116 V, f = 100 kHz).

die in diesem Abschnitt diskutierten Ergebnisse von dreidimensionalen Simulationen
der MISIM-Struktur zumindest qualitativ auf Systeme mit hoherer Warmediftfusion
iibertragen werden.

Abbildung 8.2 zeigt fiir eine als oszillierendes Medium betriebene (Vy = 116 V,
f =100 kHz) MISIM—-Struktur die zeitliche Entwicklung der Dichte eingefangener
Locher (linke Spalte) und der mittleren Gittertemperatur (rechte Spalte) aus An-
fangsbedingungen der Form 8.3 mit X=Y=[19 um, 21 um]. Anfangs herrschen an
den Fronten des kleinen Hochstrombereich nur sehr geringe Temperaturen, was zu
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einer Ausdehnung des Bereiches fithrt. Wahrend der Tiefstrombereich seiner homo-
genen Dynamik folgt und in den Hochstromzustand wechselt, steigt die Temperatur
innerhalb des anfénglich kleinen Hochstrombereichs und zwingt diesen zum Wech-
sel in den Tiefstromzustand. Da der Rand dieses Bereichs geringeren Temperaturen
ausgesetzt ist, kann der Hochstromzustand dort aufrecht erhalten werden. Dies fiihrt
zu der Entstehung eines ringformigen Hochstrombereichs. Da auch der mittlerweile
im Hochstromzustand befindliche Rand der x-y-Ebene, der oszillierenden Dynamik
folgt und zuriick in den Tiefstromzustand wechselt, bleibt ein weiterer Hochstrom-
ring zuriick. Das System stabilisiert also ein stationéres Muster aus konzentrischen
Ringen. Solche Muster werden aus nahe liegenden Griinden Zielscheiben— (target—)
Muster genannt.

8.3 Muster bei kleiner Warmeleitfahigkeit

8.3.1 Spiralen

Aus zweidimensionalen Simulationen wissen wir, dass sich in anregbaren Medien
bei kleiner Warmeleitfahigkeit aus entsprechenden Anfangsbedingungen wandernde
Pulse entwickeln kénnen. Ferner haben wir in Abschnitt 2.3 die von Beale beobach-
tete Entwicklung von Spiralen aus offenen Frontenden beschrieben. In diesem Ab-
schnitt wollen wir eine solche Situation nachstellen und berechnen, ob unser System
die Beobachtungen qualitativ reproduziert. Hierzu verwenden wir als Anfangsbe-
dingungen einen schmalen Hochstomstreifen (X"=[7 um, 13 um], Y"=[9 ym, 10 pm])
welcher direkt neben einen schmalen Hochtemperaturstreifen liegt. Vollig analog
zum Ladungstrigersystem werden die inhomogenen Anfangsbedingungen fiir die
Gittertemperatur durch

0 [ 330K : zeXpiAyeY
To(z,y,2) = { 300K : sonst (8:3)

mit X2=[7 ym, 13 um] und Y!=[10 ym, 11 gum] pripariert. Abbildung 8.3 zeigt die
Entwicklung des Systems aus diesen Anfangsbedingungen. Der mittlere Bereich des
Hochstromstreifens bewegt sich mit der Zeit erwartungsgeméaf in Richtung negati-
ver y-Achse und zieht einen schmalen Hochtemperaturstreifen hinter sich her. Die
Rénder des Hochstromstreifens jedoch legen sich um den anfédnglichen Hochtempe-
raturstreifen und bilden so mit der Zeit eine rotierende Doppelspirale.

Verstehen lésst sich dieser Effekt, wenn man sich eines Vergleichs mit den Huy-
genschen Elementarwellen aus der optischen Beugung bedient. Betrachtet man, wie
in der Skizze 8.4 dargestellt, jeden Ort des Hochstromstreifens als Ausgangspunkt
fiir einen sich kreisférmig ausdehnenden Hochstrombereich, so erkennt man, dass
der mittlere Bereich des Hochstromstreifens sich nur in Richtung negativer y-Achse



8.3. MUSTER BEI KLEINER WARMELEITFAHIGKEIT 123

112000 P

t=100 P(erioden)

L | L 1 L 1 |

15000 P ' t-13000 P

L | L 1 L 1 |

110000 P t-19000 P

L 1 L 1

20

t=11000 P t-25000 P

0 0.25 0.5 300 325 350
Pyxy) (1/um?) To (K)

Abbildung 8.3: Raumladungsdichte P;(z,y) und mittlere Gittertemperatur T¢ fiir
acht verschiedene Zeitpunkte (V, = 116 V, f = 100 kHz).

ausbreiten kann, da die Gittertemperatur in Richtung positiver y-Achse zu grof3 ist.
Die Randpunkte jedoch konnen sich bis zu einem gewissen Winkel auch in Richtung
positiver y-Achse ausdehnen, wodurch sich der Hochstromstreifen an den Réndern
etwas kriimmt. Einige Zeit spéater hat sich der Hochtemperaturstreifen in Richtung
negativer y-Achse verschoben und die neuen Randpunkte kénnen sich wiederum in
Richtungen ausbreiten, die mehr als 90 Grad vom Normalenvektor der Front ab-
weichen. Auf diese Weise rollen sich die Enden der Front mit der Zeit ein und es
entwickelt sich eine Spirale. Das genaue Aussehen dieser Spirale wird von weiteren
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Abbildung 8.4: Schematische Darstellung zur Entwicklung von Spiralen aus offenen
Enden einer wandernden Front.

Eigenschaften des Systems bestimmt. Eine wichtige Rolle spielen hierbei das Verhalt-
nis der Reaktionsgeschwindigkeiten der beiden Komponenten (Ladungstrigersystem
und Gittertemperatur) und das Verhéltnis der Ausbreitungsgeschwindigkeiten.

Unser System zeigt also tatséchlich eine Entwicklung von rotierenden Spiralen
aus offenen Frontenden, wie sie in Experimenten mehrfach beobachtet wurden(vgl.
Abschnitt 2.3). Dabei haben vor allem die von Beale gezeigten Doppelspiralen grofie
Ahnlichkeit mit dem von uns berechneten Systemverhalten.

8.3.2 Wellenziige

In oszillierenden Medien konnten wir bei kleiner Warmeleitfahigkeit in zweidimen-
sionalen Simulationen die Entwicklung von Wellenziigen beobachten. Abbildung 8.5
zeigt in acht Momentaufnahmen die Entwicklung eines dreidimensionalen oszillieren-
den Mediums aus einem anfangs kleinen Hochstrombereich (X"=Y"=[29 ym, 31 ym]).
Vollig analog zum zweidimensionalen Fall entwickelt sich eine ringférmige, sich aus-
dehnende Welle, wihrend die fast homogenen Randgebiete langsam gegen den Hoch-
stromzustand konvergieren. Nach der Vernichtung der Ringwelle entsteht auch in
der dreidimensionalen Simulation im Zentrum der x-y-Ebene ein neuer Hochstom-
bereich, welcher sich wiederum zu einer Ringwelle entwickelt. Nach etwa 25000 Pe-
rioden hat diese die gleiche Ausdehnung wie die erste zum Zeitpunkt ihrer Ver-
nichtung (¢ ~ 12000 Perioden). Die homogenen Randbereiche haben jedoch erst
sehr geringe Dichten eingefangener Locher generiert. Wie im zweidimensionalen Fall
kann sich also die zweite Welle etwas weiter ausdehnen als die erste, was zu der
Vermutung fithrt, dass auch die folgende Entwicklung analog zum zweidimensiona-
len Fall ist. Sicherheit kann in dieser Frage jedoch nur eine fortdauernde Simulation
der dreidimensionalen Dynamik bringen. Sollte sich die Vermutung bestétigen, hat
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Abbildung 8.5: Raumladungsdichte P;(z,y) und mittlere Gittertemperatur T¢ fiir
acht verschiedene Zeitpunkte bei kleiner Wirmeleitfihigkeit (Dg = 10! um?*s™!,

Vo =114.5 V, f = 100 kHz).

das Szenario sehr groBe Ahnlichkeit mit den von Vlasenko [VDVT00] experimentell
gefundenen und in Abschnitt 2.3 vorgestellten konzentrischen Ringwellen.
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In dieser Arbeit wurden verschiedene Aspekte des Ladungstrigertransports ei-
ner MISIM (Metal Insulator Semiconductor Insulator Metal)-Struktur untersucht,
dessen Halbleiterschicht aus mit Mangan dotiertem Zinksulfid (ZnS) besteht. Hierzu
wurde ein Modell dieser Struktur erstellt, dessen wichtigste Bestandteile die Tunn-
elemission von Grenzflichenelektronen in das Leitungsband des ZnS, die Ladungs-
tragermultiplikation durch Stoflionisation, der Einfang freier Locher in Locherfal-
len und die Erwdrmung des Kristallgitters durch ohmsche Wéarmeproduktion sind.
Da diese Prozesse von den Dichten und Stromdichten der freien Ladungstrager
abhéngen, wurde aus der Boltzmanngleichung mit Hilfe einer Momentenentwicklung
ein hydrodynamisches Transportmodell zur Bestimmung dieser Gréflen hergeleitet.

Um das nichtlineare System partieller Differentialgleichungen zu lésen, wurde
ein komplexer numerischer Algorithmus entwickelt. Dieser konnte zu einem hohen
Grad parallelisiert werden, wodurch Langzeitsimulationen grofler, dreidimensionaler
Probleme erst moglich wurden.

Ein wichtiger Aspekt dieser Arbeit war die Untersuchung des longitudinalen
Ladungstriagertransports. In einem ersten Schritt konnte gezeigt werden, dass das
entworfene Modell bei zeitlich konstanter Kristallgittertemperatur eine Hysterese in
der Strom-Spannungs-Kennlinie aufweist. In frithen Modellen zum Ladungstréger-
transport in MISIM-Strukturen wurden héufig Stolionisationskoeffizienten verwen-
det, die einen sehr steilen Anstieg mit der elektrischen Feldstirke zeigten. Da dieses
Vorgehen nach der Veroffentlichung von Messungen, die eine wesentlich schwéchere
Feldabhingigkeit des Koeffizienten vermuten lieffen, kritisch gesehen wurde, wurde
in dieser Arbeit der Einfluss verschiedener Stoflionisationsmodelle auf die Strom-
Spannungs-Kennlinien untersucht. Es stellte sich heraus, dass zwar die Ausdeh-
nung und Lage des bistabilen Bereichs nicht aber dessen Existenz empfindlich von
der Form des verwendeten Koeffizienten abhingt. Als Ursache dieser Bistabilitéit
konnten Nichtlinearitdten in den Entwicklungsgleichungen der Dichte eingefangener
Locher und der Oberflachenladungsdichten identifiziert werden. Desweiteren wur-
de die Abhéngigkeit der berechneten Hysteresebreite von verschiedenen Parametern
untersucht und mit Experimenten verglichen, wobei sehr gute qualitative Uberein-
stimmungen gefunden wurden. Zwar stellte sich heraus, dass die Temperaturen der
Ladungstriger weit hoher als die des Kristallgitters sind, jedoch konnten fiir den
longitudinalen Transport keine groflen Unterschiede zwischen den Ergebnissen des
Drift-Diffusions und des hydrodynamischen Modells gefunden werden.

Da hohe Dichten eingefangener Locher starke elektrische Felder und damit hohe
Stromdichten erzeugen, fithren diese zu einer starken Zunahme der Gittertempera-
tur. Wird dies im Modell beriicksichtigt, so ergibt sich eine zum Teil sehr komplexe
Wechselwirkung der Dichte eingefangener Locher mit der lokalen Gittertemperatur.
Es konnte gezeigt werden, dass in diesem Fall viele Aspekte des Systemverhaltens
qualitativ sehr gut durch relativ einfache, zweidimensionale Nullklinendiagramme
beschrieben werden koénnen. Die Dynamik des Systems zeigt dabei verschiedene Ei-
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genschaften, die denen von bekannten Aktivator-Inhibitor-Systemen dhneln. Je nach
Amplitude und Frequenz der Betriebsspannung verhielt sich die MISIM-Struktur wie
ein bistabiles, anregbares oder oszillierendes Medium.

Um Strukturbildungsphénomene in der zur Hauptstromrichtung senkrechten Ebe-
ne zu studieren, wurde das Modell erst um eine und schliefSlich um zwei raumliche
Dimensionen erweitert. Bei kleinen Frequenzen und einer Amplitude, die das System
als bistabiles Medium charakterisiert, konnten sowohl in zweidimensionalen als auch
in dreidimensionalen Simulationen stabile Hochstromfilamente und sich ausdehnen-
de Hochstrombereiche (Doménen) gefunden werden.

Wurde das System als anregbares Medium betrieben (d.h. bei einer hohen Fre-
quenz und nicht zu hohen Amplitude), traten bei hoher Wirmeleitfihigkeit des
Kristallgitters wiederum stabile Hochstromfilamente auf. Beim Betrieb des Systems
als oszillierendes Medium (hohe Frequenzen, hohe Amplituden), konnten in zweidi-
mensionalen Simulationen stationére, periodische Muster gefunden werden, wihrend
sich aus dreidimensionalen Rechnungen stationdre Muster aus konzentrischen Rin-
gen (Zielscheibenmuster) ergaben.

Eine reduzierte Warmeleitfihigkeit fithrte zu der Destabilisierung der stationéren
Muster. In anregbaren Medien konnten daraufhin wandernde Pulse in zweidimen-
sionalen sowie Ringwellen in dreidimensionalen Simulationen beobachtet werden. In
drei Dimensionen spielte die Topologie der Anfangsbedingungen eine entscheidende
Rolle fiir die Entwicklung der dynamischen Muster. So konnte durch die Vorgabe ei-
ner wandernden Front mit offenen Enden die Entwicklung einer rotierenden Spirale
initiiert werden. In oszillierenden Medien ergab sich aus zweidimensionalen Rech-
nungen das Bild eines Pulse aussendenden Zentrums, was sich in dreidimensionalen
Simulationen als Ringwellen aussendender Mittelpunkt manifestierte. In dieser Ar-
beit konnte somit erstmals die Entwicklung komplexer stationédrer und dynamischer
Lumineszenzmuster in ZnS:Mn Diinnschicht-Strukturen auf der Basis eines mikro-
skopischen Modells des Ladungstrigertransports erklart werden.

Die naheliegenste Aufgabe fiir zukiinftige Arbeiten liegt sicherlich in der Aus-
arbeitung von Modellen, die eine hohere Ausbreitungsgeschwindigkeit des Ladungs-
tragersystems ermoglichen und so die unrealistische Annahme der reduzierten Wéarme-
leitfahigkeit unnotig werden lassen. Da auch von einer aktivierenden Wirkung der
lokalen Gittertemperatur berichtet wurde [ZNK*00], kénnte die Implementierung
einer temperaturabhéngigen Tunnelinjektion von Elektronen in die ZnS:Mn-Schicht
zu interessanten Ergebnissen fiithren.

Auch innerhalb des prisentierten Modells sind jedoch noch einige Fragen offen.
Beispielsweise konnte eine umfassende Analyse von Wechselwirkungen zwischen ein-
zelnen Filamenten in bistabilen Medien und wandernden Pulsen in anregbaren und
oszillierenden Medien im Rahmen dieser Arbeit nicht mehr durchgefithrt werden.

Des weiteren wiire ein intensiveres Studium der Strukturbildungsphénomene in
inhomogenen Bauelementen sicherlich lohnenswert. Vor allem der Einfluss von zeit-
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lich verdnderlichen Stortermen auf die Musterbildungsprozesse in zwei- und beson-
ders in dreidimensionalen Simulationen wire von groflem Interesse fiir Vergleiche
mit experimentellen Ergebnissen.

Auch hat das dreidimensionale Modell das Potential weitere komplexe Strukturen
wie z.B. Labyrinthmuster zu erzeugen. Diese treten auf, wenn in einem System
die Frontgeschwindigkeit mit der lokalen Kriimmung der Front zunimmt. Auf diese
Weise werden leichte Unebenheiten in einer glatten Front verstiarkt und es entstehen
labyrinthartige Strukturen. Um solche Muster zu finden wéren weitere systematische
Parameterstudien notwendig.



Anhang A

Flussdiagramme

A.1 Hauptprogramm

Das Hauptprogramm fiihrt die zeitliche Integration unseres Modells durch (vgl. Ab-
schnitt 4.1), d.h. es berechnet fiir den neuen Zeitpunkt ¢ + At die Dichte eingefan-
gener Locher p; und die Oberflichenladungsdichten p;, durch das Heun-Verfahren
(Gleichungen 4.1, 4.2)

At
pt(t + At) = pt<t) + 7{f(pt7pl,'r7 TG7 t)

+ fpe+ Atf (1), p(t) + Atg(t), Ta + Ath(t), t + At)}

At
prr(t+At) = pie(t)+ 7{g<pt, pirs T, t)
+ g(pe + Atf(t), p(t) + Atg(t), Te + Ath(t), t + At)}.

Die neue Gittertemperatur T wird mit Hilfe des Eulerverfahrens bestimmt (Glei-
chung 4.3)

Tg(t + At) = Tg(t) + At[Dgﬂ?TG(t + At) + h(pt7 Plrs Tq, t)]
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Solange Periodenzahl p < maximale Periodenzahl

Speichere Systemvariablen: pf =p, pit =p,, T = T¢

Solange t < Periodenléinge

Bestimme f;, g1 aus p;, 0y, T, 1
(Prozedur RATE aufrufen)

Bestimme fo, g aus p; + Atfi, 01, + Atgr, T, t + At
(Prozedur RATE aufrufen)

Berechne neue p;, und p;, mit Heun-Vefahren:

Pt =P+ %[fl + fa]

Pir = Plr + %[gl + 92]

Bestimme neues Ty aus Temperaturdiffusionsgleichung.
(Prozedur GITTERTEMPERATUR)

t=1+4+ At

Bestimme Nettoraten N,, N,, Ny iiber eine Periode:
Ny = pe — pi" Nov,, = pir — P?lrt Np=Tg— Té

Max(Ny, Nypo, N7) klein ?

WAHR FALSCH
Bestimme m so, dass p=p+1
m - Max (N, ...)
nicht zu grof3
%)
Pr=pi+m-Ny, ...
p=p+1l+m

ENDE

A.2 Prozedur zu Berechnung der Raten f und g

Diese Prozedur dient dazu, die Raten f und ¢ zu bestimmen. Hierzu miissen die
Transport- und die Poissongleichung gelost werden, was jedoch in anderen Proze-
duren geschieht. Aus diesem Flussdiagramm geht vielmehr hervor, in welcher Rei-
henfolge die Gleichungssysteme mit welchen Raten gelost werden miissen um die
Ladungsneutralitéit zu gewihrleisten (vgl. Abschnitt 4.4).
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Gegeben sind ein py, ein p;,, ein T und ein ¢

Bestimme Potential aus Poissongleichung (Prozedur POISSON)

Bestimme Tunnelstrom

R,; und der Randbedingungen.

Bestimme implizite und explizite Anteile der Raten Gy, Ry, und

NENDICHTE)

Lose die Kontinuitatsgleichung der Elektronen mit der Elektro-
nentemperatur des letzten Zeitpunktes. (Prozedur ELEKTRO-

stromdichten ﬂ, },fv

Bestimme korrigierte Rate R,; und tatséchliche Oberflichen-

TRONENTEMPERATUR)

Lose die Temperaturgleichung der Elektronen. (Prozedur ELEK-

Ry

Bestimme implizite und explizite Anteile der Raten Gy, R, und

TE)

Lose die Kontinuitdtsgleichung der freien Locher mit der Locher-
temperatur des letzten Zeitpunktes. (Prozedur LOCHERDICH-

stromdichten jpl, ]~sz

Bestimme korrigierte Rate fipt und tatsédchliche Oberflichen-

LOCHERTEMPERATUR)

Lose die Temperaturgleichung der freien Locher. (Prozedur

Bestimme f = R, — Ry
Bestimme ¢ aus Oberflichenstromdichten

ENDE
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A.3 Parallele Prozedur ELEKTRONENDICHTE

Die Prozessoren seien nummeriert von 1 bis Prozessorzahl und in der Variablen myid
sei die eigene Prozessornummer gespeichert. Prozessor n verfiige iiber die Daten
der Elektronendichte n®** mit i € [sz", ez j € [sy™, ey™] k € [1,N,]. Hierbei
enthalten sz™, ex”, sy™ und ey” die Aufteilung des Diskretisierungsgitters auf die
Prozessoren. Zur Losung der Kontinuitatsgleichung fithrt jeder Prozessor folgendes
Unterprogramm aus (vgl. Abschnitt 4.6.2):

Solange Konvergenzfehler ery, zu grof:

mysd ex myid

1= ST
]' — Symyzd”eymyzd
k=1.N,
Berechne:
7;7j7k — 1 i,j,k 2_17J7k i,j,k Z+17J7k
M1 = QysE [a® "+ by

i,j7k Z7J_l7k i,j7/€ 7’7.7+17k Lj,k Z7J7k_1
ety T A dY ety

+FR R 4 (1 )i

Sende Randpunkte an Nachbarprozessoren

Empfange Randpunkte von Nachbarprozessoren

. ) id
Bestimme prozessorspezifischen Konvergenzfehler er, " =

Maa([nif — i) mit
i € [sz™ ex™id]  j € [sy™id ey™id] ke [1,N,]
Sende ery, an alle Prozessoren

Empfange erp,,, von allen Prozessoren

Bilde Maximum aller Konvergenzfehler: ery,
I=1+1
ENDE
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A.4 Parallele Prozedur POISSON

Zu Beginn verfiige Prozessor n iiber die Daten der Ladungsdichte p*/* mit i €
[sz" ex™] j € [sy™, ey"] k € [1,N,]. Hierbei enthalten sz, ez™, sy™ und ey™ die
Aufteilung des Diskretisierungsgitters auf die Prozessoren. Zur Losung der Poisson-
gleichung fiihrt jeder Prozessor folgendes Unterprogramm aus (vgl. Abschnitt 4.6.3):

Lokal sind folgende Daten gegeben: p'/* mit
i € [sz™ ex™id] 5 € [sy™i ey™ ] k€ [—Nj, N, + Np]
Durchlaufe k¥ = —Ny,..N, + N, mit Schrittweite: Prozessorzahl
n = 1 bis Prozessorzahl
Sende Daten p™/F" mit
i € [sa™id ex™id]  j € [sy™ ey™id]  an Prozessor n

Empfange Daten p®/:*+mvid mit
i € [sz™, ex™ j € [sy™, ey"] von Prozessor n

Fouriertransformiere p’J-k+myid

n = 1 bis Prozessorzahl
Sende Daten p'/k+myid mit
i € [sz™ ex™ j € [sy™, ey"] an Prozessor n

Empfange Daten p®/*+" mit
i € [sz™ ex™i] 5 € [sy™ ey™d]  von Prozessor n

i = spid  epmyid

J =5y
Lose tridiagonales Gleichungssystem zur Bestimmung des
Transformierten Potentials ¢*/F k€ [~ Ny, N, + Ny

Durchlaufe k¥ = —Ny,..N, + Ny, mit Schrittweite: Prozessorzahl

n = 1 bis Prozessorzahl
k+n

myid eymyid

Sende Daten @%/*+* mit
i € [sa™id eg™id]  j € [sy™id ey™]  an Prozessor n
1,7, k+myid

Empfange Daten ¢ mit
i € [sz™, ex™] j € [sy", ey”] von Prozessor n

Fouriertransformiere %/ :*+myid

n = 1 bis Prozessorzahl
J,k+myid

Sende Daten ¢
an Prozessor n
Empfange Daten @"**" mit i € [sz™ ex™"] j €
[sy™id ey™id]  von Prozessor n

ENDE

mit i € [sz", ex™] j € [sy", ey"]
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A.5 Algorithmus zu Erzeugung eines Konvergenz-
diagramms

Mit diesem Algorithmus konnen die Konvergenzdiagramme des ZnS:Mn-Modells
bei konstanter Gittertemperatur erstellt werden (vgl. Abschnitt 6.1.2). V{ bezeich-
net die Amplitude der Betriebsspannung, P; ist die iiber z integrierte Dichte der
eingefangenen Locher und Rp, bezeichnet die Nettoeinfangrate von freien Lochern.

VO = me Vmaz
Setze Anfangsbedingungen: p; = 0, pir=20

solange p; nicht periodisch stationér
Simuliere eine volle Spannungperiode
Berechne und speichere P; und Rp,

p? = Pt p?,r = pl? r

U= Umam--- Umm
Setze Anfangsbedingungen: p; = pP, Pir = pZ,,

solange p; nicht periodisch stationér
Simuliere eine volle Spannungperiode
Berechne und speichere P; und Rp,
ENDE




Anhang B

Simulationsparameter

Diese Parameter wurden in allen Simulationen verwendet, wenn nicht ausdriicklich
etwas anderes erwahnt wurde.

parameter value
Dicke der Isolatorschichten Lins = 300 nm
Dicke der ZnS:Mn-Schicht L =500 nm
Oberflachenrekombinationsgeschwindigkeiten o, = 10" cm/s
o, =107 cm/s
Ladungstriigermobilitdten (bei kleinen Feldern) | Y = 165 cm?/Vs [Sze69)
19 =5 cm?/Vs [Sze69]
Séattigungsdriftgeschwindigkeiten v, = 210"cm/s [FKR'03|
vy = 2107cm/s
Energierelaxationszeit 70=10""s
Locherfallendichte N, = 10" ¢m™3
Locheinfangkoeffizient Ye =107 cm3/s
Lochemissionsrate bei 300 K Yo = 10?571
Spezifische Warmekapazitét ¢, = 500 J/kgK
Dichte des ZnS p=4g/cm?
Dichte des Isolatormaterial p=4g/cm?
Wiérmeleitfdhigkeit des ZnS k=17 W/mK
Wirmeleitfdhigkeit des Isolators k=17 W/mK
Thermische Widerstand an den Oberflichen a=40.0 m/s
Energetischer Abstand der Locherfallen
zum Valenzband (E; — E,) AE = 0.5eV [VDV100]
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