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Zusammenfassung der Ergebnisse:

Ziel des Projekts war die Erweiterung des am WeierstraB-Institut fiir Angewandte Analy-
sis und Stochastik (WIAS) fiir die 2D-Simulation von Halbleiterbauelementen entwickelten
Programmsystems WIAS-TeSCA zur rdumlich dreidimensionalen Berechnung der funkti-
onsbestimmenden Ladungstransportvorginge in Strahlungsdetektoren. Mit dem erweiterten
Programm wurden fiir die Projektpartner 3D-Simulationen von pn-CCD Schieberegister-
strukturen durchgefiihrt. Diese Strukturen werden als Rontgen-Detektoren in den Satelliten
ABRIXAS und XMM (Xray Multi Mirror) eingesetzt. Das Programm wurde den Partnern

zur selbstdndigen Nutzung iibergeben.
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Ziel des Projekts war die Erweiterung des am WIAS fiir die 2D-Simulation von Halbleiterbau-
elementen entwickelten Programmsystems WIAS-TeSCA (Two and three dimensional Semi-
Conductor Analysis package) zur rdumlich dreidimensionalen Berechnung der funktionsbe-
stimmenden Ladungstransportvorgange in Detektorstrukturen. Dazu waren analytisch fun-
dierte Algorithmen zu entwickeln und zu implementieren, die eine hochauflésende, effiziente
und zuverlidssige numerische Simulation ermdglichen [3],[4]. Stufenweise galt es, die bewahr-
ten Vorziige von WIAS-TeSCA, wie die hohe Flexibilitdt in der Geometrie sowie die ro-
buste und schnelle Numerik beim Ubergang zu 3D-Gittern, zu erhalten und auszubauen,
damit zeitabhéngige Simulationen fiir groe Strukturen auch unter Beriicksichtigung von
3D-Effekten mit vertretbarem Aufwand erfolgen koénnen.

Das Redesign von WIAS-TeSCA als von der Raumdimension des Simulationsgebiets un-
abhéngiges Tool ging im Sinne strukturierter Programmierung objektorientiert [5] vor. Die
Implementation erfolgte in C, unter Einbindung vorhandener Fortran—Quellen, mit nume-
rischen Kernen in Fortran. Auf alle die Portabilitat behindernden Elemente, darunter auch
spezielle C++ Konstrukte, wurde verzichtet. Wir verwendeten pdelib—-Komponenten [1] wie
die offene Schnittstelle zur Gitterverwaltung (sxgrid) und die Schnittstelle zur linearen Al-
begra (mxlib, itlib). Als interaktive Online-Graphik kommen gltools [2] zum Einsatz und es
gibt eine Schnittstelle zur Eingabesprache lua [6].

In WIAS-TeSCA erfolgt eine Erweiterung des pdelib—Konzeptes hin zur Behandlung eines
im Prinzip offenen Satzes von gekoppelten Gleichungen, die auf jeweils eigenen spezifischen
Teilen des Gitters definiert und geldst werden, sich aber dabei auf das Grundgitter des Simu-
lationsgebietes beziehen und in Hinblick auf die selbstkonsistente Losung des Gesamtsystems
iiber dieses Grundgitter kommunizieren. Dazu korrespondierend erfolgt die Verwaltung von
Materialeigenschaften.

Mit diesem Konzept wurde zunichst die Losung der nichtlinearen Poissongleichung zur Be-
rechnung des elektrostatischen Potentials in einer dotierten (dreidimensionalen) Halbleiter—
Heterostruktur bei rdumlich variabel vorgegebenen quasi Fermipotentialen der Ladungs-
tragerdichten realisiert. Anschliefend wurden die Voraussetzungen zur Einbindung der La-
dungstrigertransportgleichungen und folgender optional in das Drift-Diffusions Modell zu
integrierender Modelle geschaffen: rdumlich aufgeléste Temperaturentwicklung im Bauele-
ment, Storstellendynamik, optisches Feld (Lasermodelle) und quantenmechanische Band-
strukturberechnungen.

Mit dem weiterentwickelten Programmsystem WIAS-TeSCA wurden fiir das MPI-Halbleiter-
labor Miinchen erfolgreich 3D-Simulationen von pn-CCD-Schieberegisterstrukturen durch-
gefiihrt. Diese pn-CCDs (Charge Coupled Device) [7] werden als Rontgen-Detektoren in den
ESA-Satelliten ABRIXAS und XMM (Xray Multi Mirror) eingesetzt. Fiir die weitere Ska-
lierung - die Verkleinerung der Pixelgeometrien - war die Beriicksichtigung von 3D-Effekten
bei der mathematischen Beschreibung unerlédsslich. Diese Halbleiterdetektoren brauchen ein
grofles Konvertierungsvolumen, um eine gute Energieauflésung und einen breiten Nachweis-
bereich zu erhalten. Fiir die Simulation bedeutet das eine grole Ausdehnung der Bauelemen-
te bei gleichzeitig sehr feiner Oberflachenstrukturierung. Der Kooperationspartner iibergab
fiir die Testrechnungen reale Geometrie- und Dotierungsdaten. Mit Gittern bis zu 150 000
Knoten wurden gute Ergebisse erzielt.
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Der Vergleich mit 2D-Simulationen in Léngs- und Querrichtung zeigt Abweichungen des
Potentials in den Mulden des CCD-Kanals von einem €V bis zu mehreren €V bei weiterer
Verkleinerung der ZellengréBe. Zugleich konnte nachgewiesen werden, dass die starken Streu-
felder die Transfereigenschaften der 3-Phasen-Schieberegister weiter verbessern. Neben dem
genaueren Verstdndnis der Halbleiterdetektoren dienen die 3D-Simulationen in diesem Fall
vor allem der Technologieoptimierung, d. h. der Einstellung geeigneter Dotierungsprofile.
Zur selbstdndigen Durchfithrung weiterer Simulationen wurde beim Projektpartner MPI-
Halbleiterlabor eine arbeitsfahige Version von WIAS-TeSCA implementiert. Wesentliche Er-
gebnisse des Projekts sind auch Gegenstand folgender Publikationen:

H. GAJEwsKI, H.-CHR. KAISER, H. LANGMACH, R. NURNBERG, 3D-Simulation von Halb-
leiterdetektoren, in Mathematische Verfahren zur Lésung von Problemstellungen in Industrie
und Wirtschaft, Springer (erscheint).

H.-CHR. KAISER, H. LANGMACH, Three-dimensional semiconductor device simulation -

algorithms and software design, Algorithmy 2000, Conference on Scientific Computing, High
Tatras, Slovak Republic,10. - 15. Sept. 2000.

G. Lurz, R.H. RICHTER, L. STRUDER, DEPMOS-Arrays for X-ray imaging, Astronomical

Telescopes and Instrumentation 2000: Interferometry in Optical Astronomy, Proceedings of
SPIE Vol. 4006, in press (2000) .
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