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(N Kurze Darstellung der Voraussetzungen unter denen das Vorhaben be-
gonnen wurde

.1 Voraussetzungen

Das Verbundvorhaben ,Si- und Si—-Ge-Diinnfilme fur thermoelektrischen Anwendungen (Si-
Ge-TE)“ war auf die Bearbeitung der technologischen Grundlagen zur Realisierung effizienter
thermoelektrischer Diinnschichtbauelemente auf Silicium- und Germaniumbasis gerichtet.
Im Fokus standen vor allem Konzepte, die den thermoelektrischen Gitefaktor ZT deutlich
erhohen. Die im Projekt bearbeiteten unterschiedlichen Ansdtze konzentrierten sich vor al-
lem auf den Temperaturbereich von Raumtemperatur bis etwa 300 °C. Hierfiir sollte das
Potential der Nanostrukturierung zur Realisierung von Si- bzw. Si—Ge- basierten Dinnschich-
ten gezielt eingesetzt und transferiert werden. Die Herausforderung fir die Forschung im
Materialsystem Silicium—Germanium besteht darin, sowohl die elektrische als auch die
Warmeleitfahigkeit gezielt und mehr oder weniger unabhdngig voneinander einstellen zu
kénnen. Solche Moglichkeiten eréffnen sich zum Beispiel mit dem physikalischen Material-
design unter Verwendung von nanostrukturierten Materialkombinationen wie Supergitter
oder Nanoséaulen aus Silicium und Germanium mit praziser Kontrolle der Bandstruktur, bzw.
dem Einbau von Versetzungsnetzwerken als effektive Phononenstreuer bzw. zur Reduzie-
rung des spezifischen elektrischen Widerstandes.
Das Verbundvorhaben SiGe-TE vereinte die Expertise in den verschiedenen Herstel-
lungsverfahren (Molekularstrahlepitaxie, physikalische Abscheidemethoden, Waferbonding),
in der Strukturierung (Lithographie, Kontaktierung, Bauelementedesign), in der Bewertung
der technologischen Zuverldssigkeit, in der Simulation der physikalischen Parameter und des
Bauelementeverhaltens sowie in den verschiedenen physikalischen Messverfahren (Trans-
portmessungen, optische Spektroskopie, Strukturcharakterisierung).
Das Teilvorhaben 3 ,Versetzungsnetzwerk in diinnen SOI-Strukturen fiir Si-basierte thermo-
elektrische Geratoren” wurde in Kooperation zwischen dem

- Max-Planck-Institut fir Mikrostrukturphysik (MPI), Halle,

- Leibnitz-Institut fur innovative Mikroelektronik (IHP), Frankfurt (Oder), und der

- Brandenburgischen Technischen Universitat, Lehrstuhl Schaltkreisentwurf (BTU),

Cottbus,

durchgeflhrt. Basierend auf friiheren Arbeiten konnte durch die Kooperationspartner ge-
zeigt werden, dass reguldare Versetzungsnetzwerke in direkt gebondeten Si-Wafern interes-
sante physikalische Eigenschaften aufweisen. Versetzungen sind eindimensionale Kristallde-
fekte und reprasentieren somit natiirliche Nanostrukturen. Es konnte zum Beispiel demons-
triert werden, dass ein Versetzungsnetzwerk in einer 40 nm dicken SOI-Schicht (SOI: silicon
on insulator) den spezifischen Widerstand im Vergleich zu einer Referenzschicht ohne Ver-
setzungen dramatisch reduziert. Um das Versetzungsnetzwerk in eine diinne Si-Schicht ein-
zubauen, wurden Schichttransfertechniken (Waferbonding) benutzt. Aus der Ohmschen
Kennlinie einer npn-Struktur ergab eine einfache Abschatzung einen spezifischen Wider-
stand von pgig = 1072 Qcm fiir eine Probe mit dem Netzwerk, was etwa 3—4 GroRenordnun-
gen kleiner als in der Referenzprobe ist. Eine derartig drastische Verringerung des spezifi-
schen Widerstandes wirde auch bei Annahme gegenlber dem Kompaktmaterial unveran-
derter Seebeck-Koeffizienten und thermischer Leitfahigkeit zu einem Anstieg fiir ZT > 1 fih-
ren, was thermoelektrische Anwendungen von diinnen Si-Schichten attraktiv machen wiirde.
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1.2 Aufgaben- und Zielstellung

Ziel des Teilvorhabens 3 war es, die Grundlagen neuartiger Si-basierter thermoelektrischer
Elemente zu erforschen, deren Funktion nachzuweisen und eine Konzeption fiir einen De-
monstrator, der sich auf einem Chip integrieren lasst, zu erarbeiten. Der neuartige Ther-
mogenerator nutzt die aulRergewdhnlichen Eigenschaften von Versetzungsnetzwerken in Si
aus, die als natirliche Nanostrukturen, eingebettet in das Kristallgitter von Si, anzusehen
sind.

Die Konzentration auf diinne Si-Schichten in diesem Teilprojekt bezog sich vor allem auf zu-
kiinftige Anwendungen thermoelektrischer Elemente in mikroelektronischen Bauelementen.
Wihrend des Betriebes von Schaltkreisen wird elektrische Energie in Abwarme verwandelt,
was zur Folge hat, dass sich die Chiptemperatur auf 70-80 °C oder sogar auf noch groRRere
Werte erhoht. Der Verlust von elektrischer Energie reduziert dadurch die Betriebszeit von
mobilen Systemen, beispielsweise von Mobiltelefonen oder Laptops. Daher hatte eine
Rickwandlung der Abwdrme in elektrische Energie - durch Elemente, die auf dem Si-Chip
integriert sind und die ein Nachladen der Batterie ermdglichen - grofle praktische Bedeu-
tung. Anderseits wird durch die Rickgewinnung elektrischer Energie ein entscheidender Bei-
trag zur Energieeinsparung und Energieeffizienz von elektronischen Systemen erreicht, was
wesentlich zur Ressourcenschonung und zum Klimaschutz beitragt.

Das Teilprojekt 3 konzentrierte sich daher auf Arbeiten zur Anwendung von Versetzungs-
netzwerken als natlirliche Nanostrukturen, die, ahnlich zu den durch Strukturierungstechni-
ken hergestellten Nanodrahten, die thermoelektrischen Eigenschaften von Si beeinflussen
sollten. Auf Grund des durch Vorarbeiten erwiesenen Einfluss eines Versetzungsnetzwerkes
in Si auf den Widerstand (p), und vermutete Einfiisse auf die Warmeleitung (k) sowie mog-
licherweise auch auf den Seebeck-Koeffizienten (S) gelangt man zu dem Resultat, dass sich
durch den Einbau von Versetzungsnetzwerken in diinne Si-Schichten ein ZT-Wert deutlich
Uber 1 erzielen lassen misste. Das bedeutet, daf’ der Wirkungsgrad eines thermoelektri-
schen Generators um einen Faktor von etwa 100 gegeniber einkristallinem Silizium erhéht
wird. Dieser Ansatz ist vollkommen neu und erforderte weiterer grundlegender physikali-
scher Untersuchungen in diesem Projekt.

Hauptziele des Teilprojektes waren deshalb,

- die Grundlagen neuartiger Si-basierter thermoelektrischer Elemente zu erforschen,

- die Funktionsfahigkeit von Si-basierten thermoelektrischen Generatoren (TEG) nachzu-
weisen und

- eine Konzeption fur einen Demonstrator, der sich auf einem Chip integrieren ldsst, zu
erarbeiten.

1.3 Voraussetzungen, unter denen das Vorhaben durchgefiihrt wurde

Die Entwicklung innovativer Materialien mit hoherer Effizienz ist explizit in Verbindung mit
komplett neuen Konzepten der Nanostrukturierung im Rahmen der Férdermallnahme
"Werkstofftechnologien von morgen — Wissenschaftliche Vorprojekte in Werkstoff- und Na-
notechnologien” im Rahmen des WING-Programms aufgefiihrt.

Die Moglichkeit, effiziente Silizium-basierte thermoelektrische Schichten herzustellen, er-
laubt eine entscheidende Erweiterung der Basis fir den Einsatz thermoelektrischer Bauele-
mente. Im Lichte aktueller Diskussionen um ressourcenschonende Energietechnologien und
einer Verminderung der CO,-Emission erlebt die Abwarmenutzung durch geeignete thermo-
elektrische Bauelemente einen Aufschwung. Dariber hinaus kdnnten so teure, umweltpoli-
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tisch problematische, traditionelle Thermoelektrika auf Schwermetallbasis durch Si und Ge
ersetzt werden.

.4 Planung und Ablauf des Vorhabens

Das IHP hat das Vorhaben nach dem vorgegebenen Plan mit einer 6 monatigen Verlangerung
erfolgreich durchgefiihrt. Die Verlangerung war auf Grund einer verspateten Lieferung von
SOI-Wafern erforderlich, die zur Praparation der Funktionselemente bendtigt wurden.

1.5 Wissenschaftlicher und technischer Stand

Thermoelektrische Bauteile konvertieren Warme in Elektroenergie oder umgekehrt. Bei ei-
ner wesentlichen Steigerung ihrer gegenwartigen Effizienz sollten sie ernsthafte Alternativen
z. B. fur die Nutzung von Abwéarme bei der Nutzung fossiler Brennstoffe oder fiir die Konver-
sion von Sonnenenergie in Strom darstellen. Silizium als Basismaterial der Mikroelektronik
oder Photovoltaik kann in groRer Menge produziert werden. Das notwendige Wissen zur
Prozessierung wurde liber Jahrzehnte gesammelt. Damit kdnnte Silizium auch als Basismate-
rial fir die Thermoelektrik in Frage kommen. Bisher ist es aber als Legierung mit Germanium
(SiGe) ausschlielRlich fir Hochtemperaturanwendungen interessant (Abbildung 1), etwa in
den thermoelektrischen Konvertern von Weltraumsonden.

Die Qualitat eines Thermoelektrikums wird allgemein durch den dimensionslosen Glitefaktor
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14 P 14 PP
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1.0 | BizTes fae i Sh,Te, 1 2
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Abbildung 1 Dimensionsloser Giitefaktor ZT von kommerziellen State-of-the-art- Thermoelektrikmaterialien als Funktion
der Temperatur T fiir n-dotierte (a) und p-dotierte Verbindungen (b). Daten nach [1].

ZT beschrieben. ZT hangt vom elektrischen Widerstand p, der thermischen Leitfahigkeit k
und dem Seebeck-Koeffizienten S sowie der Temperatur T ab:

7T ==— (1)

Reines Si ist aufgrund der hohen Warmeleitfahigkeit k ein sehr ineffizientes Thermoelektri-
kum [2]. Die Skalierbarkeit des Elektronen- bzw. Phononentransports flihrte zur ldee des
Bandgap Engineerings bzw. des Quantum Confinements [3] als Schllssel zur Steigerung von
ZT. In dimensionsreduzierten Systemen werden die Energiebdander schmaler. Daraus resul-
tieren hohere effektive Massen und Seebeck-Koeffizienten S. Neben der Beeinflussung der
elektrischen Parameter kann die Warmeleitfdhigkeit mit einer erhéhten Phononenstreuung
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an Grenzflachen von multiphasigen Kompositen oder Diinnfilm-Supergittern verringert wer-
den. Nach der theoretischen Vorhersage und ersten bestatigenden Messungen bleibt aber
die Realisierung eines entsprechenden thermoelektrischen Bauelementes mit hohem Giite-
faktor noch offen.

Fiir die Anwendung dimensionsreduzierter Systeme werden unterschiedliche Ansatze ver-
folgt: (i.) Entwicklungen von thermoelektrischen Dinnschichten bzw. Supergittern existieren
seit etwa 15 Jahren. Ausgehend von grundlegenden Uberlegungen zu den thermoelektri-
schen Eigenschaften von Supergittern [4], gelang es in der Folge, einen hohen ZT-Wert in
verschiedenen Materialien nachzuweisen. Der Vorteil der Abscheidung von diinnen Filmen
ist, dass Schichten mit gewlinschten Eigenschaften maRgeschneidert werden kénnen [5]. Der
Transport kann bei Vielfachschichten entweder parallel zum Schichtstapel oder senkrecht
dazu erfolgen. Im ersten Fall kdnnen bei sehr diinnen Schichten Quanteneffekte den Elekt-
ronentransport beeinflussen. Allerdings ist zu erwarten, dass die thermoelektrischen Eigen-
schaften nur geringfligig verbessert werden, da sich die Phononen innerhalb der Schichten
ungestort ausbreiten kénnen, wenn nicht zusatzliche Mallnahmen ergriffen werden. Beim
Transport senkrecht zum Filmstapel kann ein nahezu ungestorter Transport von Elektronen
und Lochern erreicht werden. Die Grenzflachen wirken als Phononenbarrieren. Der Anstieg
im Gltefaktor resultiert im Wesentlichen aus der Reduzierung der Warmeleitung im Super-
gitter. FUr Quantenpunkt-Supergitter, wie z. B. Ge/Si, werden ebenfalls deutliche Anstiege in
ZT erwartet [6] und durch erste Ergebnisse bestatigt [7]. In Supergittern aus degenerierten
Halbleitern spielt darlber hinaus der nichtlineare Transport (thermionische Emission) eine
bedeutsame Rolle fiir eine ZT-Steigerung.

(ii.) Neuere Untersuchungen zeigen, dass Si-Nanodrahte sehr gute thermoelektrische Eigen-
schaften aufweisen. ZT-Werte von 0.6 [8] bzw. 0.4 [9] konnten nahe Raumtemperatur er-
reicht werden. Boukai et al. [8] verwendeten ,Si-Drdhte’ mit etwa rechtwinkligem Quer-
schnitt (10-20 nm) und Hochbaum et al. [9] nutzten ,Si-Drahte’ mit etwa kreisformigem
Querschnitt (20-300 nm), die raue Oberflachen aufwiesen. Die beobachtete Erhohung des
ZT-Wertes von Si um nahezu 2 GréBenordnungen (von 0.01 auf beinahe 1) wurde von den
Autoren hauptsachlich auf eine starke Reduzierung der Warmeleitfahigkeit x in den Si-
Nanodrahten zurlick gefiihrt. Es wurde berichtet, dass dieser sog. ,phonon drag’ abhangt von
der Form der Si-Nanodrahte sowie von Hindernissen, die den Warmefluss einddmmen, wie
der Oberflachenrauhigkeit der Drahte [9].

(iii.) Neben den durch unterschiedliche Strukturierungsmethoden erzeugten Si-Nanodrahten
[8, 9] wurden von den Kooperationspartnern in diesem Teilprojekt in den zurlickliegenden
Jahren Versetzungen in Si untersucht. Versetzungen sind eindimensionale Kristalldefekte mit
Lingen von mehreren Mikrometern und Durchmessern von ca. 1 nm (Abbildung 2). Auf
Grund dieser Dimensionen kdnnen Versetzungen als natirliche Nanostrukturen angesehen
werden, die in einer perfekten Si-Matrix eingebettet sind. Definierte, 2-dimensionale Anord-
nungen von Versetzungen (Versetzungsnetzwerke) kdnnen mittels dem sog. Waferbonden
reproduzierbar hergestellt werden [10, 11].
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Abbildung 2 Elektronenmikroskopische Abbildung (HREM) von Versetzungen in Si (gebondete Grenzfliche). Dargestellt
sind Querschnitte durch Stufen- (60°-) Versetzungen, die durch eine eingeschobene Netzebene charakterisiert sind.

Regelmadssige Versetzungsnetzwerke, die durch Waferbonden von Si-Wafern erzeugt wer-
den, weisen eine Reihe aussergewdhnlicher physikalischer Eigenschaften auf [12, 13]. Eine
typische TEM-Aufnahme eines solchen Netzwerkes ist in Abbildung 3 gezeigt. Die Entste-
hung und Struktur der Netzwerke wird in [10, 11]

Abbildung 3 Elektronenmikroskopische Abbildung eines Versetzungsnetzwerkes in der Grenzfliche eines gebondeten
Waferpaares (Si(100). Schraubenversetzungen (hervorgerufen durch die twist-Komponente der Fehlorientierung)
bilden ein Netzwerk mit quadratischen Maschen, das von Stufenversetzungen (60°-Versetzungen), die durch die tilt-
Komponente der Fehlorientierung hervorgerufen werden, iiberlagert wird.
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beschrieben. Die Netzwerke in Si beeinflussen u.a. den Transport von Minoritdts- und von
Majoritats-Ladungstragern und damit den elektrischen Widerstand dramatisch. Ein Verset-
zungsnetzwerk, das in der Mitte einer ca. 40 nm dicken SOI-Schicht gelegen ist, reduziert
den spezifischen Widerstand p im Vergleich zur Referenzprobe ohne Netzwerk, um etwa 4
GroRRenordnungen [14]. Die Probenstruktur ist in Abbildung 4a schematisch dargestellt. Die
p-leitende SOI-Schicht wurde mit Ohm’schen Kontakten versehen, die im Abstand von 1 um
aufgebracht wurden. In Abbildung 4b ist die bei Raumtemperatur gemessene IU-Kennlinie
gezeigt, die Ohm’schen Charakter aufweist. Der Widerstand dieser Struktur mit Netzwerk
betragt Ryw ~ 4x10° Q. Dagegen hatte die Referenzprobe ohne Netzwerk einen Widerstand
von Rpes ™ 2x10° Q. Eine grobe Abschatzung liefert fiir den spezifischen Widerstand der SOI-
Schicht mit Netzwerk pyw < 107 Qcm, wahrend die Referenzprobe pger > 20 Qcm aufweist.
Auch andere Autoren haben dhnliche Beobachtungen publiziert, d.h. eine Widerstands-
Reduzierung durch ein Versetzungsnetzwerk in Si [15].

Die physikalischen Ursachen dieser extremen Veranderung der Transporteigenschaften der

(a) (b)
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< :
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Abbildung 4 Schematische Darstellung der Probe (npn-Struktur) mit einer 40 nm dicken Si-Schicht (SOI-Struktur), die ein
Versetzungsnetzwerk enthilt (a). I-U-Charakteristik der Probe bei 300 k mit Ohmschem Charakter. Die Referenzprobe
ohne Netzwerk weist einen um etwa 10" héheren Widerstand auf (b).

Ladungstrager durch die Versetzungen sind noch nicht endglltig verstanden. Als Ursache
wird ballistischer Transport vermutet, siehe z.B. [16, 17].

Weiterhin kann davon ausgegangen werden, dass durch Versetzungen auch die thermische
Leitfahigkeit k¥ und der Seebeck-Koeffizient S des Siliziums beeinfluBt werden. Analog zu den
Si-Nanodrdhten [8, 9] verursachen Versetzungsnetzwerke eine zusatzliche Phononen-
Streuung, durch die k reduziert wird. In der alteren Literatur sind Hinweise darauf zu finden,
dass der Seebeck-Koeffizient S in polykristallinem, d.h. in Si das Kristalldefekte enthilt, etwa
um den Faktor 2 groRBer ist, als im einkristallinen Si [18].

Fasst man den erwiesenen Einfluss der Versetzungsnetzwerke in Si auf den Widerstand (p),
und die vermuteten Einflsse auf die Warmeleitung (k) und moglicherweise auch auf den
Seebeck-Koeffizienten (S) zusammen, gelangt man unter Hinzuziehung von Gl. (1) zu dem
Resultat, dass sich durch den Einbau von Versetzungsnetzwerken in Si-Nanostdabe ZT-Werte
deutlich iber 1 erzielen lassen missten. Das bedeutet, dal8 der Wirkungsgrad eines thermo-
elektrischen Generators entsprechend
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V1+ZT -1

77TEG = nCumot X T (2)
1+ ZT + -+

warm

um einen Faktor von etwa 100 gegeniiber einkristallinem Silizium erhoht.
Dieser Ansatz ist unserem Wissen nach vollkommen neu.

1.6 Zusammenarbeit mit anderen Stellen

Das Verbundprojekt erforderte eine enge Abstimmung und Zusammenarbeit mit den Part-
nern in den anderen Teilprojekten, insbesondere der MLU Halle (Teilprojekt 4) zur thermo-
elektrischen Charakterisierung und dem Fraunhofer-Institut fir Werkstoffmechanik, Halle
(Teilprojekt 5) zu Aufbau- und Verbindungstechniken.

Am IHP werden seit langer Zeit die Eigenschaften von ausgedehnten Kristalldefekten in Si
untersucht. Neben dem Defekt-Engineering, z.B. fiir die Photovoltaik, steht dabei die Nutz-
barkeit von Kristalldefekten als aktive Komponenten von Bauelementen im Fokus, z.B. fir
Photonik oder Thermoelektrizitat. Zu den genannten Themen betreibt das IHP eine Zusam-
menarbeit u.a. mit dem HZB Berlin, der TU Berlin, den Universitdten Gottingen, Stuttgart
und St. Petersburg.

Im MPI fiir Mikrostrukturphysik, Halle, werden unterschiedliche Ansdtze zu Si-basierten
Thermoelektrika verfolgt. Hierzu zahlen vor allem Untersuchungen zu den thermoelektri-
schen Eigenschaften von porésem Si [19] als auch von Si- und SiGe-Nanodrahten [20]. Um-
fassende Ergebnisse dieser Arbeiten wurden in Dissertationen dargestellt. Arbeiten zur Ent-
stehung und den Eigenschaften von Versetzungen in den Grenzflachen gebondeter Wafer
wurden intensiv iber einen langeren Zeitraum mit der Duke University, Durham, NC, durch-
geflihrt. Weitere Untersuchungen hierzu erfolgen auch in Kooperation mit zahlreichen ande-
ren Partnern, wie z.B. dem Fraunhofer-Institut fir Solare Energiesysteme, Freiburg.

Die BTU, Lehrstuhl fiir Schaltkreisentwurf, befasst sich mit schaltungstechnischen Problemen
neuer Technologien. Auf der Basis der zur Verfligung stehender Technologien werden neue
Bauelemente wie z.B. Thermoelemente, passive Hochfrequenz-Strukturen etc. entwickelt und
in Schaltungen eingesetzt. Der Lehrstuhl halt enge Beziehungen zur Industrie (INFINEON), TU
Berlin, TU Wien, Institut fur Halbleiter Physik (Akademie der Wissenschaften Kiew) und anderen
Partnern.

. Eingehende Darstellung der Vorhabensergebnisse
I1.1 Erzielte Ergebnisse im Einzelnen

Die im Teilvorhaben durchgefiihrten Arbeiten umfassten die drei Arbeitspakte AP1 bis AP3
sowie ein Arbeitspaket 4 iber Berichte und Workshops. Diese sind detailliert untersetzt, wie
unten erldutert wird, und den drei beteiligten Gruppen - BTU Cottbus, MPI Halle und IHP
Frankfurt (Oder) - inhaltlich zugeordnet.

I.1.1 AP1 Grundlagen Si-basierter TEG
Die Arbeiten im AP 1 wurden vom IHP Frankfurt (Oder) koordiniert.
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AP 1.1 Einfluss Parameter

Vor Beginn der Projektarbeiten lagen nur Daten zur Auswirkung eines Netzwerkes mit einer
bestimmten Struktur auf den Widerstand, in einer 40 nm dicken SOI-Schicht aus p-Si (siehe
Kapitel 1.5). Im Rahmen dieses Projektes sollte jedoch ein viel breiteres Parameterfeld un-
tersucht werden. Um die optimalen Bedingungen fiir Si-basierte TEG finden zu kdnnen, mis-
sen Informationen zumindest Gber den Einfluss folgender Parameter gewonnen werden:
Struktur des Netzwerkes, Dicke der SOI-Schicht und Tiefenposition des Netzwerkes darin,
Dotierstoffkonzentration und Leitungstyp. Dabei muRte geklart werden, in welcher Weise
diese Parameter die wichtigen ZT bestimmenden GréRen beeinflussen. Dazu ist auch das
Verstandnis der physikalischen Ursachen der Einwirkung von Versetzungen auf den elektri-
schen Widerstand und die thermische Leitfahigkeit notwendig.

Auf Grund des Fehlens der amorphen SiO,-Schichten in den Grenzflachen sind hydrophob
gebondete Grenzflachen durch den direkten (atomaren) Kontakt der Oberflachen beider
Wafer charakterisiert (Abbildung 5a). Im Idealfall, d.h. bei Verwendung gleicher Materialien
und bei exakt gleicher Kristallorientierung, wiirde die Grenzflache aus energetischen Grin-
den aufgelost werden.

il A b)
Abbildung 5 Elektronenmikroskopische Abbildungen der Grenzflachen hydrophob gebondeter Si(100)-Wafer. Die Abb.
(a) zeigt die hochauflésungselektronenmikroskopische (HREM) Querschnittsabbildung [21]. In den Grenzflichen kommt
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es auf Grund der Fehlorientierung beider Kristallgitter zur Ausbildung von Versetzungen (b). Elektronenmikroskopische
Abbildung an einem Schragschnitt (25°).

Das Resultat ware ein Einkristall. Da es praktisch jedoch unmoglich ist, zwei atomar glatte
Wafer mit exakt der gleichen Kristallorientierung zu realisieren bzw. zu bonden, existieren
Fehlorientierungen zwischen den Kristallgittern beider Wafer. Die Anpassung beider Kristall-
gitter erfolgt dann wahrend des Bondprozesses durch die Bildung von Kristalldefekten (Ver-
setzungen) in der Grenzflache. Da durch den ProzeR Wafer mit Durchmessern bis zu 300 mm
miteinander verbunden werden, entstehen ausgedehnte planare Netzwerke solcher Verset-
zungen (Abbildung 5b). Sowohl der Versetzungstyp, als auch die Anordnung der Versetzun-
gen, werden durch die Kristallorientierung und die Art (planar, azimutal), sowie den Grad der
Fehlpassung beeinflult. Im Fall des Bondens von (100)-orientierten Si-Wafern entsteht zum
Beispiel ein quadratisches Netzwerk von Schraubenversetzungen als Folge der planaren
Fehlpassung, das von 60°-Versetzungen (infolge der azimutalen Fehlorientierung) liberlagert
wird (Abbildung 5b).

Die Struktur der in den Grenzflachen gebondeter Wafer auftretenden planaren Versetzungs-
netzwerke und auch die Typen dieser die Netzwerke bildenden Versetzungen hangen von
zahlreichen Faktoren ab. Entscheidend ist in erster Linie die Kristallorientierung beider
Wafer. Wie die Abbildung 5 zeigt, sind Versetzungsnetzwerke aus Schraubenversetzungen
fir gebondete Si(100)-Wafer typisch. Durch diese Versetzungen wird die auf Grund der Ver-
drehung beider Kristallgitter in der Ebene (rotational misfit) auftretende Fehlpassung kom-
pensiert. Dieses Versetzungsnetzwerk wird von 60°-Versetzungen uberlagert, die die dazu
senkrechte Fehlpassung (azimutal misfit) kompensieren. Andern sich die Kristallorientierun-
gen beider Wafer, so andert sich auch das in der Grenzflache erzeugte Versetzungsnetzwerk.
Die Abbildung 6 zeigt zum Beispiel Versetzungsnetzwerke, die durch das Bonden von Wafern
mit (110)- bzw. (111)-Orientierungen erhalten werden. Im Gegensatz zum Bonden (100)-
orientierter Wafer werden so etwa bei Verwendung von (111)-orientierten Wafern Netzwer-
ke aus Shockley’schen Partialversetzungen mit Burgers-Vektoren des Typs b = a/6<112> ge-
bildet. Einen Aussschnitt aus dem Versetzungsnetzwerk in der Grenzflache von (110)/(110)-
gebondeten Wafern zeigt der untere Teil der Abbildung 6. Das Netzwerk mit hexagonaler
Maschenstruktur wird aus Schraubenversetzungen mit Burgers-Vektoren des Typs b =
a/2<110> aufgebaut und beschreibt die Drehwinkelkorngrenze (twist boundary). Es treten
aber auch Wechselwirkungen mit den 60°-Versetzungen (hervorgerufen durch die tilt-
Komponente) auf, die zum Teil die hexagonale Maschenstruktur modifizieren kdnnen. Nach
Goodhew u.a. [22] besteht die urspringliche (110)-Drehwinkelkorngrenze aus einem Satz

von Schraubenversetzungen des Typs b = a/2[110} in der Ebene, sowie einem dazu senk-

rechten Satz von Schraubenversetzungen des Typs b = [001]. Letztere sind jedoch instabil
und dissoziieren entsprechend der Gleichung

[001] —>1/2[101]+1/2{101} : (3)

Die Wechselwirkung dieser durch die Dissoziation entstandenen Versetzungen mit den ur-
spriinglichen, horizontalen Schraubenversetzungen fiihrt zu

1/2[101]+1/2{110}—>1/2[011] (4a)

und

11
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Abbildung 6 Transmissionselektronenmikroskopische Abbildung der Versetzungsstrukturen in den Grenzflachen gebon-
deter Wafer mit unterschiedlichen Oberflachenorientierungen der Ausgangswafer (oben). Die Orientierungen sind in den
Abbildungen angegeben. Der untere Teil der Abbildung zeigt einen Ausschnitt aus dem Versetzungsnetzwerk des
(110)/(110)-gebondeten Waferpaares und die schematische Darstellung der Versetzungsstruktur. Die Ziffern kennzeich-
nen die entsprechenden Burgers-Vektoren. Nach dem Bonden wurden die Waferpaare bei 1000°C getempert.

Umordnungen der verschiedenen Segmente filhren dann zu einer relaxierten Anordnung,
wie sie schematisch im unteren Teil der Abbildung 6 dargestellt ist. Alle Segmente liegen
hierbei parallel zu {111}-Ebenen.

Da fur den Bondprozell Wafer mit allen denkbaren Kristallorientierungen verwendet werden
konnen, ist die Ausbildung einer Vielzahl von Versetzungsnetzwerken moglich. Bourdelle u.a.
[23] berichten zum Beispiel liber die Struktur der Versetzungen in der Grenzflache von sog.
hybrid-orientierten Wafern, wobei ein (110)-orientierter mit einem (100)-orientierten Wafer
verbunden wird. Unter der Orientierungsbedingung <110>{110} parallel zu <110>{100} wer-
den nur durch die Verkippung beider Wafer hervorgerufene parallele Anordnungen von
(vermutlich) 60°-Versetzungen beobachtet. Demgegeniiber ergaben Untersuchungen von
Toyoda u.a. [24] flur das Bonden gleicher Waferpaare, jedoch mit der Orientierungsbezie-
hung <100>{110} parallel zu <110>{100} Hinweise auf planare Anordnungen von Defekten,
deren Burgersvektor etwa einem Viertel dessen einer Schraubenversetzung entsprechen
wirde.

Weitere Modifizierungen der Versetzungsnetzwerke in den Grenzflachen der hydrophob
gebondeten Wafer lassen sich durch eine Variation der Dreh-(twist angle) und Kippwinkel
(tilt angle) erreichen. Insbesondere fiir solche Falle, in denen beide Winkel nahezu gleich
sind, treten ausgepragte Wechselwirkungen zwischen den unterschiedlichen Versetzungsty-
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pen auf, die zu komplexen Netzwerkstrukturen fihren. Ein weiterer Faktor, der die Morpho-
logie der Versetzungsnetzwerke beeinfluBt, ist die Temperatur der Warmebehandlung,
durch die zusatzliche Versetzungsreaktionen, wie Gleiten oder Klettern, ermoglicht werden
und damit weiterhin zur Komplexitdt der Versetzungsnetzwerke beitragen.

Die Darstellung zeigt, dass sowohl die Morphologie der erzeugten Versetzungsnetzwerke, als
auch die diese Netzwerke bildenden Typen von Versetzungen durch zahlreiche Faktoren be-
einflult werden kénnen. Eigene, als auch nach Kenntnis der Autoren in der Literatur be-
schriebene Untersuchungen konzentrieren sich deshalb auf Netzwerke, die durch das hydro-
phobe Bonden von (100)-orientierten Wafern erhalten werden. Desweiteren wurden in na-
hezu allen beschriebenen Fallen Versetzungsnetzwerke mit kleinen Dreh-(Owist) und Kipp-
winkeln (Q4it) von Qwist 2 Oviie < 5° betrachtet, so dass Netzwerke resultieren, die allgemein
als Kleinwinkelkorngrenzen bezeichnet werden [25]. Entsprechend der Coincidence Lattice
Theory [26] sind diese X1-Korngrenzen.

Zur Messung der elektrischen Aktivitat von Defekten wurden in der Literatur zahlreiche Un-
tersuchungstechniken eingesetzt, wie Hall-Effekt-Messungen, EPR-Spektroskopie (electron
paramagnetic resonance spectroscopy), DLTS- (deep level transient spectroscopy) und EBIC-
Techniken (electron beam induced current). Hall-Effekt-Messungen und EPR-Spektroskopie
fanden vor allem fiir Untersuchungen an deformiertem Silizium Anwendung, wahrend DLTS-
und EBIC-Techniken auch zur Analyse weniger Defekte oder einzelner Korngrenzen in po-
lykristallinem Si eingesetzt wurden. Fir die hier beschriebenen Untersuchungen fanden vor
allem EBIC- und DLTS-Techniken Anwendung.

Zur Messung der Potentialbarrieren an den Grenzflachen gebondeter Wafer wurde die sog.
Korngrenzen-EBIC-Technik (GB-EBIC, grain boundary EBIC [27]) verwendet. Die schematische
Darstellung des Verfahrens zeigt die Abbildung 7a. Hierzu wird ein Querschnitt der Probe
angefertigt und nach Herstellung der Kontakte im Rasterelektronenmikroskop mittels EBIC-
Technik (electron beam induced current) untersucht. Ein Beispiel der Analyse einer gebonde-
ten Grenzflache zeigt die Abbildung 7b. Die dargestellte Grenzflache, die durch hydrophobes
Bonden zweier p-leitender Wafer entstand, enthalt ein Versetzungsnetzwerk, dessen Fehlo-
rientierung mittels Transmissionselektronenmikroskopie mit Gwist = 0,73° und Yy = 0,05°
bestimmt wurde [12]. Messungen der EBIC-Kontrastprofile der dargestellten Grenzflache
zeigt die Abbildung 7c. Aus einer Vielzahl von Messungen, die im Rahmen des Projektes er-
folgten, resultiert, dass die praparierten Grenzflachen durch Potentialbarrieren von weniger
als 100 meV charakterisiert sind. Im Vergleich mit den Literaturwerten [28] sind die Potenti-
albarrieren um mehr als den Faktor zwei geringer. Weitere Messungen der Temperaturab-
hangigkeit des EBIC-Kontrastes weisen darauf hin, dass die Dichte tiefer Storstellen etwa 10°
pro Zentimeter entlang den Versetzungslinien im Netzwerk ist [29]. Wird die Si-
Gitterkonstante ag = 0,543 nm fiir den Abstand zweier Atome entlang der Versetzungslinie
angenommen, so folgt daraus eine Anzahl von etwa 5.10° Si-Atomen pro Zentimeter Verset-
zungslange, was bezlglich der Dichte der Storstellen bedeutet, dass ca. jedes tausendste Si-
Atom in der Versetzungslinie mit einer Storstelle behaftet ist.

Werden Querschnitte von hydrophob gebondeten Wafern an einer Seite mit einem Schott-
ky-Kontakt versehen, so erscheint die gebondete Grenzflache als heller Kontrast in der EBIC-
Abbildung (Abbildung 8). Der vom Schottky-Kontakt ausgehende helle Kontrast ist iber gro-
Re Distanzen (mehrere Millimeter) sichtbar und wird durch den Transport von Minoritatsla-
dungstragern entlang der Grenzfliche zur sammelnden Schottky-Barriere hervorgerufen
[30]. Der Transport von Ladungstragern tiber grofde Distanzen ist ein Anzeichen dafiir, dass

13
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Abbildung 7 Elektrische Charakterisierung von hydrophob gebondeten Grenzflichen mittels GB-EBIC-Technik. Schemati-
sche Darstellung des MeBverfahrens (a) und EBIC-Abbildung ohne Vorspannung (zero bias) (b). Gemessene EBIC-
Kontrastprofile fiir unterschiedliche Vorspannungen (c) fiir die in Abb. (b) gezeigte Grenzfliache.

Versetzungen extrem leitfdahige Kanale fiir Ladungstrager darstellen. In dem hier betrachte-
ten Fall werden Minoritatsladungstrager tUber die Versetzungen transportiert. Durch die Un-
tersuchungen konnte desweiteren gezeigt werden, dass auch ein bevorzugter Transport von
Majoritatsladungstragern Uber die Versetzungen in den Grenzflachen gebondeter Wafer
existiert (vergl. Abbildung 4b).

Die DLTS-Technik (deep level transient spectroscopy) wird haufig auch zur Charakterisierung
der elektronischen Struktur von Versetzungen herangezogen. Wahrend aus den Analysen
deformationsinduzierter Versetzungen zahlreiche Ergebnisse bekannt sind, ist diese Metho-
de bisher kaum zur Beschreibung der elektronischen Struktur von Versetzungen in gebonde-
ten Grenzflachen herangezogen worden. Eine Ursache ist sicher die, dass durch den Wafer-
bondprozeR die Versetzungsnetzwerke tief unterhalb der Oberflache gebildet werden. Erst
in letzter Zeit wurden durch den Waferbondprozel3 unter Einbeziehung von SOI-Wafern mit
diinnen Si-Schichten die Mdglichkeiten geschaffen, die Versetzungsnetzwerke so nahe an
der Oberflache zu erzeugen, dass der Einsatz der DLTS-Technik sinnvoll wird. Ergebnisse von
DLTS-Untersuchungen sind bisher nur von einigen Versetzungsnetzwerken bekannt, die un-
ter spezifischen Bedingungen, d.h. Bonden unter hydrophilen Bedingungen und Ausdiffusion
des Sauerstoffs bei sehr hohen Temperaturen (T = 1200°C) fiir 2 Stunden, realisiert wurden
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Abbildung 8 Bildung eines leitfdhigen Kanals entlang der gebondeten Grenzflache. Der linke Teil der Abbildung zeigt
schematisch die MeBanordnung, der rechte Teil die EBIC-Abbildung.

[31]. Die Untersuchungen wiesen die Existenz von Haftstellen (shallow traps) und tiefen Zu-
standen (deep states) nach. Die Konzentrationen beider Storstellen sind abhdngig vom
Drehwinkel (twist) des Versetzungsnetzwerkes. Fiir Versetzungsnetzwerke mit Ouyist < 3°
dominieren shallow traps, wahrend fur Qwis: = 3° tiefe Storstellen dominieren.

Die Erzeugung von definierten Versetzungsnetzwerken in den Grenzflaichen hydophob ge-
bondeter Wafer ist auch eine Methode zur Untersuchung weniger bzw. einzelner Versetzun-
gen. Durch die Verwendung von Si-Wafern, die mit nahezu allen Kristallorientierungen her-
stellbar sind, kann eine Vielzahl unterschiedlicher Versetzungsnetzwerke reproduzierbar
hergestellt werden. Weiterhin bietet die Variation der Dreh- und Kippwinkel zahlreiche Mog-
lichkeiten der Variation der Versetzungsnetzwerke von reinen Dreh- bis zu reinen Kippwin-
kelkorngrenzen. Infolge der Anderung der Dreh- und Kippwinkel wird auch eine Kontrolle der
Abstiande der Versetzungen erreicht. Wird die Realisierung solcher Versetzungsnetzwerke
mit Strukturierungstechniken kombiniert, so konnen Teststrukturen geschaffen werden, in
denen nur einzelne Versetzungen vorhanden sind, und deren Kontaktierung es erlaubt,
elektrische Messungen an diesen Defekten vorzunehmen. Die Notwendigkeit der Analyse
einzelner Versetzungen soll die Abbildung 2 verdeutlichen, in der die hochauflosungselekt-
ronenmikroskopische Abbildung eines Teils der Grenzflaiche von hydrophob gebondeten
Wafern dargestellt ist. Detaillierte Untersuchungen zeigen, dass sich die Struktur einzelner,
benachbarter Versetzungen in dieser Grenzflache deutlich unterscheidet. Die in der Abbil-
dung dargestellten Strukturen, die vermutlich die Versetzungskerne reprasentieren, besitzen
unterschiedliche Ausdehnungen bis zu etwa 1 nm. Die auftretenden Kontraste deuten auf
unterschiedliche Strukturen in den Versetzungskernen hin.
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Um Aussagen Uber die elektrischen Eigenschaften moglichst von einzelnen Versetzungen zu
gewinnen, wurden npn-Strukturen und Transistoren (MOSFET, metal-oxide-semiconductor 16
field effect transistor) hergestellt. Der Aufbau beider Strukturen ist schematisch in

Abbildung 9 dargestellt. Zur Vermeidung des Einflusses etwaiger Defekte im Volumen des Si-
Wafers auf

n*-Kontakt n*-Kontakt (Drain)

— . = g ’ Gate
Kanal mit ) ) : L
Versetzungen !

n*-Kontakt n*-Kontakt (Source)

Abbildung 9 Schematische Darstellung der fiir die Messungen verwendeten npn-Strukturen (links) und Transistoren
(rechts).

die elektrischen Eigenschaften der Versetzungen wurden die Versetzungsnetzwerke in diin-
nen Si-Schichten platziert, die elektrisch gegeniiber dem Si-Wafer durch eine Oxidschicht
isoliert sind. Das entspricht dem Aufbau eines SOI-Wafers. Zu deren Realisierung wurden
kommerziell verfligbare SOI-Wafer als Ausgangsmaterial verwendet (nach dem Czochralski-
Verfahren geziichtete Si-Wafer mit einem Durchmesser von 150 mm, (100)-Orientierung, p-
leitend, spezifischer Widerstand ps = 13,5 — 22,5 Qcm). Die Dicken der Si-Schichten dieser
SOI-Wafer waren 269 nm oder 600 nm, wahrend die Dicken der vergrabenen Oxidschichten
(BOX) entweder 60 nm oder 1000 nm betrugen. Durch sukzessive thermische Oxidation
wurden die Dicken der Si-Schichten auf Werte von 15 nm oder 40 nm reduziert. Anschlie-
Rend wurden die so bearbeiteten SOI-Wafer unter hydrophoben Bedingungen gebondet,
wobei Drehwinkel zwischen 0,01° < Bwist < 0,4° eingestellt wurden. Nach dem BondprozelR
wurden die Wafer Warmebehandlungen bei 1050°C oder 1100°C unterzogen. Als letzter
Schritt der Prdparation wurde einer der Wafer eines gebondeten Paares mittels mechani-
schen Schleifens (mechanical grinding) und chemischen Atzens (spin etching) abgetragen. Als
Atzstopschicht diente die BOX-Schicht des abgetragenen Wafers, die wiederum mittels che-
mischen Atzens entfernt wurde.

In die so hergestellten SOI-Wafer mit den Versetzungsnetzwerken in (einkristallinen) Si-
Schichten mit Gesamtdicken von 30nm bis 80 nm wurden die npn-Strukturen und MOSFETs
prapariert. Hierzu wurde ein CMOS-ProzeR mit 12 Maskenebenen entwickelt, der zum Bei-
spiel in [32] detaillierter beschrieben wurde. Auf Grund des verfligbaren Materials (p-
leitend) wurden in ersten ProzeRdurchlaufen nMOSFETs realisiert. Hierzu wurden die Kanal-
regionen durch photolithographische Prozesse und anschlieBenden Trockenéatzprozel (Cryo-
ProzeR bei T = -60°C, SFs/0,-Chemie) definiert. Um die Anzahl der Versetzungen im Kanal zu
variieren, wurden MOSFETs mit unterschiedlichen Breiten W und Langen L (1 um <W, L<10
um) hergestellt. Zur Beriicksichtigung beider Scharen von Versetzungen in den X1(100)-
Korngrenzen wurden Transistoren in beiden orthogonalen <110>-Richtung in unmittelbarer
Ndhe zueinander angeordnet. Nach der Definition des Kanals wurden die Source- und Drain-
Regionen mittels einer As*-lonenimplantation (5 keV, 1-10"> cm™) dotiert. Zur Eindiffusion
der Dotanden erfolgte eine Warmebehandlung (RTA, rapid thermal annealing) bei 950°C flr
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60 Sekunden. An diese Prozedur schloB sich der Aufbau des Gatekomplexes an. Hierzu wur-
de durch thermische Oxidation ein Gateoxid mit Dicken von 6 — 10 nm gebildet, auf das die
Gateelektrode (polykristallines Si, Dicke 100 nm) mittels eines LP-CVD-Prozesses (low-
pressure chemical vapor deposition) abgeschieden wurde. Vor der Strukturierung wurde das
polykristalline Si durch eine As*-Implantation (30 keV, 1-10" cm) in Kombination mit einer
Warmebehandlung (RTA, 950°C, 60 Sekunden) dotiert. Die Source-, Drain- und Gate-
Kontakte wurden letztlich mit einer Al-Abscheidung, gefolgt von einer Warmebehandlung
bei 420°C fiir 30 Minuten, realisiert. Parallel zu den nMOSFETs wurden unter Verwendung
gleichen Wafermaterials auch pMOSFETs hergestellt. Der ProzeRablauf ist nahezu identisch
zu dem der Herstellung von nMOSFETSs, jedoch mit B*-lonenimplantationen der Source- und
Drain-Gebiete sowie des Gates. Fir die Source- und Drain-Gebiete fanden B'-
lonenimplantationen mit Dosen von 1-10™ cm? und Energien von 10 keV Anwendung, wah-
rend die Gate-Gebiete mit gleicher Dosis, jedoch mit einer Energie von 30 keV implantiert
wurden. Die auf die Implantationen folgende Warmebehandlung wurde fir die pMOSFETs
ebenfalls mittels RTA, jedoch bei 1000°C fiir 10 Sekunden durchgefiihrt.

Zur Beurteilung der elektrischen Eigenschaften der Versetzungen wurden als Referenz MOS-
FETs auch auf SOI-Wafern mit gleichen Dicken der Si-Schicht, jedoch ohne Versetzungsnetz-
werk, prapariert. Die Herstellung erfolgte im gleichen ProzeRdurchlauf, so dass etwaige Kon-
taminationen nicht berlicksichtigt werden brauchen. Es sei an dieser Stelle angemerkt, dass
Kontaminationskontrollen des gesamten CMOS-Prozesses, der am MPI Halle durchgefiihrt
wurde, unter Anwendung der TXRF-Technik (total reflection X-ray fluorescence spectromet-
ry) erfolgten. Die damit festgestellten Konzentrationen an metallischen und alkalischen Ver-
unreinigungen ergaben Werte von weniger als 5.10*° Atome/cm?.

Erste Strom-Spannungs-Messungen (IV-Charakteristik) wurden an npn-Strukturen durchge-
fuhrt, die im Vergleich zur Referenzprobe eine Erhéhung des Stromes um bis zu 6 GroRen-
ordnungen ergaben [32]. Der Anstieg des Stromes hangt von der Anzahl der Versetzungen
und wahrscheinlich auch vom Versetzungstyp ab. Die Versetzungen bilden somit Nanometer
grofle Kanale mit einer hoheren Leitfahigkeit, die zu hoheren Ladungstragerkonzentrationen
flhrt. Dieses Ergebnis bestéatigt die durch die EBIC-Messungen gewonnenen Resultate. Ana-
loge Beobachtungen des Anstieges des Stromes werden auch von anderen Autoren an dhnli-
chen Strukturen beschrieben [15].

Elektrische Messungen erfolgten an zahlreichen nMOSFETSs auf Substraten mit unterschiedli-
chen Vyyist und Yy, wodurch sowohl unterschiedliche Anzahlen von Versetzungen in den
Transistorkanadlen als auch unterschiedliche Versetzungstypen bericksichtigt werden konn-
ten. Zur Darstellung der Ergebnisse wird auf die fiir die Untersuchung von Transistoren (ibli-
chen Ausgangs- (l4-V4) und Transfer-Charakteristika (l4-Vg) zurlickgegriffen, worin Ip der Drai-
nstrom, Vp die Drainspannung und Vg die Gatespannung sind. Haufig wird auch fir Verglei-
che anstatt der Gatespannung die Differenz Vg-Vr abgetragen, wobei V; die Schwellspan-
nung (threshold voltage) ist. Ein Beispiel fir die Charakterisierung der nMOSFETs zeigt die
Abbildung 10, in der neben den l4-V4— und 14-V; —Kennlinien der Referenzprobe (SOI-Wafer
ohne Versetzungsnetzwerk in der Si-Schicht) auch die entsprechenden Kennlinien fiir einen
MOSFET mit Versetzungen im Kanal dargestellt sind. Infolge eines Drehwinkels ¥yyist = 0,35°
entsteht ein Versetzungsnetzwerk aus Schraubenversetzungen, die untereinander einen Ab-
stand von ca. 15 nm aufweisen. Bei einer Breite des Kanals von W = 1 um bedeutet das, dass
etwa 60 Versetzungen im Kanal existieren. Aus den Ip-Vg-Kennlinien des Referenz-Transistors
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(Abbildung 10b) wird eine Schwellspannung von V1 = -150 mV bestimmt, der Anstieg unter-
halb der Schwellspannung (SS, subthreshold slope) betragt SS =100 mV/Dekade.
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Abbildung 10 Ausgangs- und Transfer-Charakteristiken von n-MOSFETs ohne (a,b) und mit einem Versetzungsnetzwerk
im Kanal (c,d). Die Dicke der Si-Schicht betrug in beiden Fallen 80 nm. Die Kanalldngen und —breiten der gemessenen
Transistoren waren jeweils 1 um

Gleiche Messungen an MOSFETs mit Versetzungen im Kanal fiihren zu héheren Drainstro-
men bei gleichen Werten von Vp und Vg (vergl. Abbildung 10). Gerade bei niedrigen Gate-
spannungen kann eine Erhéhung von Ip um eine GroBenordnung erreicht werden. Fir Vg-Vr
=0,7 Vund Vp =0,4 V wird fiir den MOSFET mit Versetzungen zum Beispiel ein Drainstrom Ip
= 6,5-10° A gemessen, wihrend unter den gleichen Bedingungen fir die Referenzprobe Ip =
6-107A ist (vergl. Abbildung 10a). Versetzungen im Kanal eines MOSFETSs flihren nicht nur zu
einer Erhéhung des Drainstromes, sondern dndern auch die Schwellspannung V; sowie SS
gravierend. Die Abbildung 11 zeigt zum Beispiel die Ip-Vg-Kennlinien fiir MOSFETs mit Ver-
setzungsnetzwerken bei einer Drainspannung Vp = 0,4 V. Variiert wurde hier die Breite des
Kanals W, die, bei gleichem Versetzungsnetzwerk, einer Erhéhung der Anzahl der Versetzun-
gen im Kanal um den Faktor 10 entspricht. Aus der Abbildung ist ersichtlich, dass mit zu-
nehmender Anzahl der Versetzungen die Schwellspannung von V; = -400 mV (fir W =1 um)
auf V; = -150 mV fir W = 10 um ansteigt. Anderseits steigt SS mit der Verringerung der An-
zahl der Versetzungen an. Flir W = 10 um wird SS = 120 mV/Dekade ermittelt, wahrend fiir
W =1 ein Wert von S = 370 mV/Dekade resultiert.
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Abbildung 11 Abhdngigkeit des Drainstromes von der Anzahl der Versetzungen im Kanal. Die Kanalbreite W bestimmt die
Anzahl der Versetzungen. Messungen bei V,=0,4 V.

Die beschriebenen Messungen demonstrieren klar, dass die Anzahl der Versetzungen im
Kanal die Parameter von nMOSFETs beeinfluSt. Im bisher beschrieben Fall wurden MOSFETs
betrachtet, die auf Grund von Bwist = 0,35° etwa 60 oder mehr Versetzungen im Kanal besit-
zen. Werden zusatzlich MOSFETSs betrachtet, die auf Substraten mit Oyt = 0,035° prapariert
wurden, so kann auf Grund des nun vorliegenden Versetzungsabstandes von 150 nm der
Einflull von nur noch 6 Versetzungen bei W = 1 um gemessen werden. In Abbildung 12 sind
die Ergebnisse von Messungen des Drainstromes an MOSFETs mit unterschiedlichen Anzah-
len von Versetzungen dargestellt. Flir Vp = 2V wird ein Drain-Strom von Ip = 3103 A
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Abbildung 12 Drainstrom (lp) als Funktion der Anzahl der Versetzungen im Kanal von nMOSFETs. Unterschiedliche Sym-
bole charakterisieren Messungen an MOSFETs auf unterschiedlichen Wafern. Messungen fiir V, =2 V und Vg = 0V.

bestimmt, wihrend fiir 60 Versetzungen im Kanal Ip = 1-10™ A ist. Wird, wie in Abbildung 12
gezeigt, der Drainstrom als Funktion der Anzahl der Versetzungen im Kanal in einer doppelt-
logarithmischen Darstellung aufgetragen, so resultiert ein linearer Anstieg des Drainstromes
mit der Verringerung der Versetzungsanzahl. Aus den vorliegenden Daten kann auf den
Strom einer einzelnen Versetzung durch Extrapolation geschlossen werden, was zu einem
Wert von Ip = 5.107 A filhren wiirde.
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Interpretationen des Einflusses von Versetzungen auf den Drainstrom der MOSFETSs sind nur
bedingt auf der Basis der Ublichen , Transistor-Physik“ moglich. Die untersuchten MOSFETs
mit Dimensionen im Mikrometerbereich sind danach sog. Langkanal-MOSFETs (long channel
MOSFET), fiir die die Abhangigkeit des Drainstromes von den Drain- und Gatespannungen
durch Gl. (5) gegeben ist:

VD
Rch

(5)

w
Ip :Tueffcox (VG _VT)VD =

Hierin ist R¢, der Kanalwiderstand:

_ 1 L
e Cox (VG _VT) W

Rch

(6)

Nach Gl. (5) ist die Erhohung des Drainstromes Ip flir nMOSFETs mit Versetzungen im Kanal
somit auf eine Verringerung des Kanalwiderstandes zuriickzufiihren. Angemerkt sei hier,
dass die Erhéhungen des Stromes im Fall der npn-Strukturen ebenfalls mit einer Verringe-
rung des Widerstandes (bzw. der Erhohung der Leitfahigkeit) begriindet wurde (siehe
oben)). Da fiur die dargestellten Messungen die gleichen Geometrien fir nMOSFETs mit und
ohne Versetzungen vorhanden sind (W = const., L = const.), sind fiir Vg = const. Anderungen
von Rq nur durch Anderungen der effektiven Beweglichkeit der Ladungstriager (Uesr, fir
nNMOSFETs Elektronen), der Schwellspannung (V+), oder der Kapazitat des Gateoxides (Coy) zu
erreichen. Messungen von C,, ergeben mit unterschiedlichen Methoden (statische CV-
Messungen, split CV-Messungen) nahezu gleiche Werte von Coy = 1pF fliir MOSFETs mit und
ohne Versetzungen. Somit sollten die Erhéhungen von Ip fir MOSFETs mit Versetzungen
entweder auf die bereits durch die im Experiment verifizierten Anderungen von V; oder aber
auf eine Erhéhung der Ladungstragerbeweglichkeit zurlckzufiihren sein.. Bestimmungen der
Ladungstragerbeweglichkeit (Ues) erfolgten mittels Hall-Effekt-Messungen bei Raumtempe-
ratur und T = 80K an groRflachigen Proben (2cm x 2cm). Fiir das Referenzmaterial (SOI-Wafer
ohne Versetzungen) wurde L = 350 cmz/Vs gemessen, was mit Literaturangaben Uiberein-
stimmt [33]. Hall-Messungen an Wafern mit Versetzungen in den Si-Schichten ergeben sehr
stark streuende Werte, die etwa gleich oder niedriger zu denen des Referenzmaterials sind.
Zum gleichen Ergebnis fihren Berechnungen der Beweglichkeit aus dem linearen Bereich
der Transfer-Charakteristik von nMOSFETSs. Die groflen Streuungen von |, die flir Messun-
gen an unterschiedlichen Wafern mit unterschiedlichem Uit und Oyir bestimmt wurden,
weisen auch darauf hin, dass die Dichte der Versetzungen und der Versetzungstyp EinfluR
auf die Ladungstragerbeweglichkeit besitzen.

Die Schwellspannung V; eines MOSFETSs ist nach Sze und Ng [34]

2e.qN, (2%
Vi = Vi +2W, + - A7 B2 A (2¥s)

0X

= {q)ms - C?f J+ 2P, +——— A6.aNA Ty (7)

0oX

0XxX

worin Vgg die Flachbandspannung (flat-band voltage), €; die Dielektrizitatskonstante des Si, g
= e die Elementarladung, ¢ die Differenz der Austrittssarbeiten (work function difference)
zwischen Metall und Halbleiter und Qs die Dichte fester Oxidladungen sind. Weiterhin be-
zeichnen Wy = | Er — Ei| g die Differenz des Fermi-Niveaus zu dem des intrinsischen Materials
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und N, die Akzeptor-Konzentration. Fir die unter gleichen Bedingungen hergestellten MOS-
FETs mit und ohne Versetzungen konnen bis auf Ny und W3 alle anderen Parameter als kon-
stant angesehen werden, so dass die durch die Versetzungen hervorgerufenen Anderungen
der Schwellspannungen V; der MOSFETs auf diese beiden Parameter zuriickzufiihren sind.

Zur weiteren Analyse der Ursachen der hoheren Strome in MOSFETs mit Versetzungsnetz-
werken wurden Computersimulationen der Bauelementeparameter mit Hilfe eines kommer-
ziellen Programmpaketes (Silvaco ATHENA/ATLAS) vorgenommen. Zur Simulation der Ver-
setzungen wurde eine 2 nm dicke Schicht in den Kanal eingefiigt, deren Parameter (Dotan-
denkonzentration, Beweglichkeit sowie Kombinationen beider) variiert wurden. Aus der Si-
mulation und dem Vergleich der berechneten mit den experimentellen Kennlinien ist deut-
lich erkennbar, dass flir den MOSFET mit dem Versetzungsnetzwerk ein um den Faktor 10
hoherer Drainstrom resultiert, was qualitativ mit den experimentellen Messungen lberein-
stimmt. Die berechneten 2-dimensionalen Elektronendichteverteilungen im Kanalbereich
der MOSFETs mit und ohne Versetzungsnetzwerk demonstriert die Abbildung 13 fiir Vp = Vg
= 0,25 V. Deutlich sichtbar ist in der Abbildung, dass bereits bei niederen Drain- und Gate-
spannungen ein leitfahiger Kanal entlang der Versetzungen entsteht. Analoge Simulationen
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Abbildung 13 Berechnete 2-dimensionale Elektronendichteverteilungen im Kanalbereich eines Transistors ohne Verset-
zungsnetzwerk (a) und mit einem Versetzungsnetzwerk (b), worin die hohere Elektronenkonzentration in der Verset-
zungsschicht (simuliert durch eine 2 nm dicke n-leitenden Schicht mit der Dotandenkonzentration von 3-10*® cm™) deut-
lich erkennbar ist. Fiir die Simulationen wurden Vg = V, = 0,25 V angenommen.

unter Variation entweder nur der Beweglichkeit oder der Dotandenkonzentration flihren zu
keinem vergleichbaren Ergebnis. Die Kombination von Beweglichkeit mit der Dotandenkon-
zentration ist ein allgemeines Transportphdanomen in Halbleitern. Das Versetzungsnetzwerk
im Kanal der nMOSFETs wirkt deshalb wie eine n-leitende Schicht, womit davon ausgegan-
gen werden kann, dass an den Versetzungen in diesem Material hohe Konzentrationen von
Elektronen lokalisiert sind. Die Erhéhung der Dotandenkonzentration erklart damit auch,
dass die Ladungstragerbeweglichkeiten, wie experimentell verifiziert, nicht wesentlich an-
steigen, sondern eher geringer sind. Ebenso kann auf dieser Grundlage die Verschiebung der
Schwellspannungen erklart werden. Wird unter Berlicksichtigung des gleichen Modells die
Ladungstrdagerkonzentration in der 2 nm dicken Schicht weiter erhéht, so wird V; auch wei-
ter zu negativen Spannungen verschoben. Daraus folgt, dass W in Gl. (7) den wesentlichen
Beitrag zur Verschiebung der Schwellspannung liefert.
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Auf der Grundlage des entwickelten Modells lassen sich auch die unterschiedlichen Drain-
strome erklaren, die flr unterschiedliche Typen von Versetzungen im Kanal der MOSFETs
gemessen wurden.

Analog zu den bisher beschriebenen Untersuchungen an nMOSFETs wurden gleiche Analy-
sen an pMOSFETs, prapariert auf p-leitendem Si, durchgefiihrt. Details dieser Untersuchun-
gen sind in [35] beschrieben und sollen an dieser Stelle deshalb nur kurz zusammengefaldt
werden. Fiir Referenzproben ohne Versetzungsnetzwerk resultieren etwa um eine GrofRen-
ordnung geringere Drainstrome als fiir vergleichbare nMOSFETs. Dieses Phanomen ist allge-
mein bekannt und wird durch die niedrigere Beweglichkeit von Lochern
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Abbildung 14 1,-V¢ Kennlinien von pMOSFETs prapariert in p-leitendem Material (a,b) und n-leitendem Material (c, d).
Dargestellt sind die Kennlinien der jeweiligen Referenzproben ohne Versetzungen (a, c) und von MOSFETs mit Versetzun-
gen im Kanal (b, d). Auf die unterschiedliche Skalierung sei hingewiesen.

gegenlber Elektronen im Si verursacht. Werden Schraubenversetzungen in den Kanal von
pPMOSFETs eingebracht, so werden nur noch Drainstréme von -2.10°A < Ip < -6-10™° A fir
Vp = Vg = -4V gemessen, die um 4 GroBenordnungen niedriger sind als flir nMOSFETs mit
dhnlichen Schraubenversetzungen (Abbildung 14a,b). Bemerkenswert ist, wie das angefiihr-
te Beispiel zeigt, dass wesentlich hohere Drain- und Gatespannungen erforderlich sind, um
Strome flieBen zu lassen. Werden anstatt reiner Schraubenversetzungen Netzwerke aus
Schrauben- und Stufenversetzungen (Vwist = Bui= 1,3°) in den Kanal eingebracht, so steigt
der Drainstrom um eine bis zwei GréBenordnungen an. Die Verringerung des Drainstromes
im Fall des p-leitenden Materials kann nur bedeuten, dass durch die Injektion von Lochern
im Betrieb des FETs diese durch die Elektronen an den Versetzungen kompensiert werden,
also ein geringerer Strom flieRt. Werden demgegeniiber pMOSFETSs auf n-leitendem Material
aufgebaut, so wird ebenso wie im Fall des nMOSFETs eine Erhéhung des Drainstromes regis-
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triert (vergl. Abbildung 14c, d). Der Drainstrom ist fir den pMOSFET mit Versetzungen in
diesem Fall etwa um einen Faktor 8 — 10 hoher als fiir die Referenz ohne Versetzungen.

Aus den beschriebenen Untersuchungen lassen sich zu den elektrischen Eigenschaften von
Versetzungen die folgenden SchluRfolgerungen ableiten: Im untersuchten p-leitendem Ma-
terial erfolgt entlang der Versetzungen ein Transport von Elektronen. Die gemessenen nied-
rigeren Drainstrome in den pMOSFETs weisen auch darauf hin, dass Lécher an diesen Ver-
setzungen keine wesentliche Bedeutung besitzen. Wird ein Locherstrom injiziert, so rekom-
binieren diese Locher mit den an den Versetzungen lokalisierten Elektronen. Als Konsequenz
wird ein geringerer Strom fiir pMOSFETs gemessen. Im Fall der nMOSFETs flihren die an den
Versetzungen lokalisierten Elektronen zur Bildung eines leitfahigen Kanales, der zu hoheren
Drainstromen fihrt. Die Ursache der hoheren Strome ist auf Grund der bisher vorliegenden
Ergebnisse vermutlich nicht eine hohere Ladungstragerbeweglichkeit, sondern vorwiegend
die hohere Ladungstragerkonzentration. Werden fir eine semi-quantitative Bestimmung der
Elektronenkonzentrationen an den Versetzungen die in den Computersimulationen ange-
nommenen Elektronenkonzentrationen (Dotandenkonzentrationen) verwendet, so ergibt
sich folgendes Bild: Fiir eine Elektronenkonzentration an den Versetzungen (in der Simulati-
on in der 2 nm dicken n-leitenden Schicht) von 3-10"® cm™ wird eine Erhéhung des Drai-
nstromes um eine GréBenordnung, wie experimentell gemessen, erreicht. Unter Zugrunde-
legung dieser Konzentration und W = L = 1 um folgt daraus, dass sich etwa 6000 Elektronen
in dieser (Versetzungs-) Schicht befinden. Wird desweiteren davon ausgegangen, dass im
Kanal dieses Transistors etwa 30 Versetzungen sind, so bedeutet das, dass ca. 200 Elektro-
nen pro Mikrometer Versetzungslange vorhanden sind, oder sich etwa aller 5 nm ein freies
Elektron an den Versetzungen befindet. Diese Uberlegung wird durch weiterfithrende Tief-
temperatur-Untersuchungen gestitzt, durch die Coulomb-Blockaden infolge der Versetzun-
gen nachgewiesen wurden (siehe AP 1.5). Messungen ergeben hierbei Abstidnde der
Coulomb-Inseln zwischen ca. 4 nm und 8 nm, was mit dem abgeschatzten Abstand freier
Elektronen von 5 nm gut (ibereinstimmt [35].

Eine Erhohung des Drainstromes, wie flir nMOSFETs im p-Material wird auch fir pMOSFETs
gemessen, die in n-Material erzeugt wurden. In diesem Fall werden Locher entlang der Ver-
setzungen transportiert. Dieser Befund ist ein erster experimenteller Nachweis fiir das ambi-
polare Verhalten von Versetzungen, worauf bereits in dlteren Arbeiten hingewiesen wurde
[36, 37].

An nMOSFETs, die das in Abbildung 3 dargestellte Versetzungsnetzwerk beinhalten, wurden
Magnetfeld-Messungen bei tiefen Temperaturen (T = 3,1 K) durchgefiihrt. Das Versetzungs-
netzwerk ist im Wesentlichen aus Schraubenversetzungen aufgebaut, die einen Abstand von
ca. 14 nm aufweisen. Bei W = 1 um bedeutet das, dass ca. 70 Versetzungen im Transistorka-
nal enthalten sind. Die Messungen bei VG = = V zeigen 2 Effekte: (i.) Wird der differentielle
Widerstand als Funktion des inversen Magnetfeldes aufgetragen, so kdnnen bei einem senk-
recht angelegtem Magnetfeld Shubnikov — de Haas (SdH) - Osizllationen nachgewiesen wer-
den (Abbildung 15). Wird das Magnetfeld parallel zu den Versetzungen angelegt, so sind die
SdH-Oszillationen nicht mehr nachweisbar. Das Auftreten der SdH-Oszillationen korrespon-
diert zur Prasenz eines 2-dimensionalen Elektronengases (2-DEG). Die Nichtperiodizitat deu-
tet dabei auf Inhomogenitdten hin. Diese sind damit zu begriinden, dass das Versetzungs-
netzwerk zwar eine 2-dimensionale Struktur besitzt, der Ladungstransport jedoch tber die
Versetzungen (1-dimensional) erfolgt.
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Abbildung 15 Ergebnisse Magnetfeld-abhingiger Messungen der Widerstandsanderung (AR/R) senkrecht (a) und parallel
zum Versetzungsnetzwerk (b). Messungen der Leitfahigkeit G zeigen die Existenz von Coulomb-Blockaden bei unter-
schiedlichen Stiarken des Magnetfeldes. Die gemessene Transistorstruktur wurde in einem Wafer erzeugt, der das in
Abbildung 3 dargestellte Versetzungsnetzwerk aus Schraubenversetzungen beinhaltet. Messungen bei T = 3.1 K.

Neben den SdH-Oszillationen sind in der G (dl/dV)-Vsp — Charakteristik deutlich die Coulomb-
Blockaden sichtbar, die hier als Funktion des Magnetfeldes dargestellt sind (Abbildung 15c,
d). Fiir den Transistor 1 sind bei einem senkrechten Magnetfeld keine Anderungen der Posi-
tion der Blockaden fiir 0 < B < 2 T sichtbar. Das ist in Ubereinstimmung mit Literaturangaben.
Jedoch dndern sich die Amplituden. Anderungen in der Position werden nur fiir die Blockade
bei 2,65 V in Abhdngigkeit von B sichtbar. Der Abstand zwischen den anderen Blockaden ist
V = const. = 54 mV (die Messungen wurden mit einer Auflésung von 5 mV durchgefiihrt).

Wird fiir den Transistor 1 das Magnetfeld parallel zu den gemessenen Versetzungen ange-
legt, so konnen die Blockaden ebenfalls und mit gleichem Abstand nachgewiesen werden.
Interessant sind jedoch hier die Aufspaltungen der Peaks (doublet), was auf spinabhangige
Effekte hindeutet [38].

FaRt man die Ergebnisse aller Untersuchungen zusammen, so kann basierend auf der Band-
struktur ein weiterentwickeltes Modell fiir Versetzungen in Si entworfen werden [39]: Es
wird allgemein angenommen, dass Versetzungen flache, 1-dimensionale Bander erzeugen,
die ca. 50 — 100 meV unterhalb des Leitungsbandes bzw. oberhalb des Valenzbandes liegen
[40]. Dementsprechend sollte ein Versetzungsnetzwerk zur Bildung 2-dimensionaler Bander
flihren. Der Nachweis der Existenz eines 2-DEG fiihrt dann zu einer Bandstruktur in der Nahe
der Versetzungen, wie sie schematisch in Abbildung 16 ohne angelegt Spannung (off-state)
und mit angelegter Spannung (on-state) gezeigt ist.
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Abbildung 16 Schema der Bandstruktur eines MOSFETs mit Versetzungen im Transistor-Kanal im off-state (a) und on-
state (b).

Beim Anlegen einer positiven Spannung wird ein Elektronenkanal in dem flachen Band un-
terhalb des Leitungsbandes gebildet (Abbildung 16b). Es wird mit Elektronen gefiillt, die von
der Source-Elektrode injiziert werden. Der Elektronentransport in den Versetzungen ist effi-
zienter als im Inversionskanal unterhalb der Gateelektrode. Das fiir einen n-MOSFET darge-
stellte Bandschema kann in dhnlicher Weise auch auf p-MOSFETs Ubertragen werden, wobei
ein Kanal von Lochern in dem flachen Band oberhalb des Valenzbandes gebildet wird.

AP 1.2 Umdotierung

Ausgehend von den zur Verfligung stehenden Materialien ist es einfacher, p-leitende SOI-
Schichten als Ausgansmaterial zu verwenden. Fir die Thermopaare der TEG missen jedoch
alternierend p- und n-leitende Elemente realisiert werden. Deshalb muR eine Umdotierung
von p- zu n-Typ vorgenommen werden. Dazu ist eine Uberkompensation des urspriinglich p-
leitenden Materials mit Donatoratomen (z.B. As) notwendig. Hierflir sollten die p-SOI-
Schichten mit Netzwerk flach implantiert und mit einer anschliessenden Warmebehandlung
die Dotanden aktiviert und dabei moglichst homogen in der SOI-Schicht verteilt werden. Da-
zu waren umfangreiche Untersuchungen erforderlich (Experimente, Messungen, Simulatio-
nen), um die optimalen Implantationsenergien und -dosen sowie die geeigneten Warmebe-
handlungen fiir die entsprechenden Schichtdicken zu finden.

Ein Beispiel fiir die erfolgreiche Umdotierung zeigt die

Abbildung 17. Eine SOI Schicht aus p- Silizium (p = 10 Qcm, d.h. Dotandenkonzentration ca.
1,3-10" cm'3) mit einer Dicke von 40nm wurden durch lonenimplantation von Arsen (Energie
10 keV, Dosis 1-10" cm™) mit anschlieRender Ausheilung in eine n — leitende Schicht umdo-
tiert. Mittels SIMS Untersuchungen konnte der Nachweis der Umdotierung erbracht werden.
Wie die Abbildung zeigt, existiert eine As-Konzentration von mehr als 5-10" cm?® in der
Schicht.
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Abbildung 17 SIMS-Profil zum Nachweis der Umdotierung. Eine 40 nm dicke Si-Schicht (urpsriinglich p-leitendend) wurde
durch eine As+-ionenimplantation (10 keV, Dosis 110" cm'z) umdotiert.

AP 1.3 Design der Funktionselemente

Basierend auf den Ergebnissen von AP1.1 und AP1.2 wurden Funktionselemente bzw. Ther-
mopaare entwickelt. Die Funktionselemente sollten in ihrer Struktur bzw. Geometrie so op-
timiert werden, dass die thermoelektrische Giite ZT ein Maximum erreicht. Darliber sollten
die Funktionselemente im vorliegenden Prozess hochintegrierbar (> 1000 FE pro mm?) sein,
um praktikable Spannungen zu erreichen. Um die relevanten Parameter zu extrahieren, wa-
ren auch geeignete Test-Strukturen zu entwickeln.

Fiir den Entwurf von integrierbaren Funktionselementen (FE) wurden zuerst makroskopische
Thermogeneratoren (TG) entwickelt. Der Aufbau orientierte sich an der in Abbildung 18 ge-
zeigten Struktur.
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a) Simplified topology of a monolithic integrated thermoelectric device based on a bonded Si wafer
technology with dislocation networks.
b) Thermo-electric generator on chip recycling the generated heat from the integrated circuit.

Abbildung 18 Vereinfachte Struktur eines Thermogenerators.

AP 1.4 Herstellung einfacher Teststrukturen

Ein erster Versuchsaufbau bestand aus 10 Siliziumstreifen, wobei immer ein n-dotierter Strei-
fen mit einem p-dotierten Streifen tGber ein Metall verbunden ist. Das durch das IHP zur Ver-
fligung gestellte Silizium wies einen spezifischen Widerstand von p=7 Qcm fir n-dotiertes
Silizium beziehungsweise p=50 Qcm fiir p-dotiertes Silizum auf. Die Streifen des makroskopi-
schen Thermogenerators hatten eine Ldnge von 5 cm und eine Breite von 0.5 cm. Die Abbil-
dung 19 zeigt die Kontaktierung der Streifen und des Metalls mittels Wedge-Bonding. Alle
Streifen wurden auf ein Substrat geklebt, welches eine geringe Warmeleitfahigkeit auf-
weist. Die Generierung eines Temperaturgradienten Uber den Siliziumstreifen erfolgte
durch einseitige Kiihlung mittels Peltier-Elementen, dargestellt in Abbildung 20.

!
{

Abbildung 19 Kontaktierung der Si-Streifen. Abbildung 20 Erster Versuchsaufbau.

Dieser Aufbau ermoglichte einer Temperaturdifferenz von 45 °C. Diese erwies sich im weite-
ren Verlauf als zu klein. Jedoch konnte durch eine gemessene Strom-Spannungskennlinie die
Funktionsfihigkeit des Thermogenerators festgestellt werden. Der Ubergang n-Silizium — Me-
tall — p-Silizium ist jedoch kein rein ohmscher Kontakt. Anhand des Knicks im Kennlinienver-
lauf in Abbildung 21 ist ersichtlich, dass der Kontakt ebenfalls Schottky-Charakteristik auf-
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Abbildung 21 Strom-Spannungs-Kennlinie des in Abbildung 20 gezeigten makroskopischen Thermogenerators.

Zur Verifikation der Messung wurde die Gleichung (8) verwendet [41]. Die Energieniveaus
des Leitungs- und Valenzbandes sind mit E. und E, angegeben. Des Weiteren wird die La-
dungsungstragerdichte und —beweglichkeit durch die Koeffizienten A,und A, ausgedriickt.

U=(a,—a)AT = E(A —EV_EFJJ[A"—EF—EC) AT (8)
g g\ "’ kT q kT

Die Verwendung eines Epoxyds mit hoher thermischer Leitfahigkeit zur Verbindung des in
Abbildung 20 gezeigten Thermogenerators mit der Kuhlflaiche erwies sich ebenfalls als un-
tauglich. Nach einer gewissen Zeit brachen die Bonddrdhte zwischen Silizium und Metall
durch die thermische Ausdehnung des Epoxyds ab.

Ein zweiter modularer Aufbau (Abbildung 22) erfolgte ohne Drahtbonding. Die Siliziumstrei-
fen wurden an massiven Kupferblécken befestigt. Diese waren elektrisch voneinander iso-
liert. Beide Seiten des Thermogenerators konnten nun Uber die angebrachten Kupferplatten
gekiihlt und erwarmt werden.
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Abbildung 22 Zweiter modularer Versuchsaufbau.

Die Projektpartner stellte fiir diesen Versuchsaufbau unterschiedlich dotierte p-Silizium-
streifen zur Verfligung. Die Dotierung des n-Siliziums (p=8 Qcm -12 Qcm) wurde nicht gedn-
dert.

Erste Messungen der Leerlaufspannung in Abhangigkeit von der Temperatur und Dotierung
des p-Siliziums sind in Abbildung 23 dargestellt. Es wurden fir diese Messungen 4 n-p-
Siliziumpaare verwendet.

700
—— p-Si p=37,5-62,50cm|]

1|—— p-Si p=9 - 180cm

Bm-——p—Si p=5 —220cm / /
e 1 [ [ 1 Z4nnnn
D 300 %/

200 ,/

100- ~

10 20 30 40 50 60 70 80 90
AT [°C]

Abbildung 23 Thermospannung in Abhangigkeit von der Temperaturdifferenz. Verwendet wurde der in Abbildung 22
gezeigte modulare Versuchsaufbau.

Aus dem Diagramm ist ersichtlich, dass mit steigendem Widerstand des Thermogenerators
der Spannungsabfall steigt. Bei einer Temperaturdifferenz von 77 K und einer niedrigen p-
Dotierung (p=37,5-62,5 Qcm) konnte eine Spannung von 580 mV gemessen werden. Zusatz-
lich wurde der Kurzschlussstrom bei der gleichen Temperaturdifferenz gemessen. Bei einer
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hohen p-Dotierung (p=9 — 18 Qcm) betrug der Strom 11,7 pA. Dieser Strom ist jedoch nicht
ausreichend um eine Schaltung zur Spannungsregulierung zu realisieren.

Da jedoch der Kurzschlussstrom indirekt proportional zum spezifischen Widerstand der Sili-
ziumstreifen ist, wurden in einem weiteren Versuch noch hdher dotierte p-Siliziumstreifen
verwendet. Deren spezifischer Widerstand lag im Bereich von 0,005 Qcm — 0,02 Qcm. Die
Abbildung 24 zeigt den Kurzschlussstrom und die Spannungsdifferenz in Abhdngigkeit der
Temperatur.

Das Diagramm des Kurzschlussstromes in Abbildung 24 zeigt auch, dass der maximale Strom
nicht wesentlich erhoht werden konnte. Folglich ist davon auszugehen, dass, zusatzlich zum
Widerstand der Siliziumstreifen, Kontaktwiderstiande die elektrischen Eigenschaften des TG
bestimmen.
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Abbildung 24 KurzschluBstrom und Spannungsdifferenz von 4 n-p-Siliziumpaaren.

AP 1.5 Charakterisierung Material und Teststrukturen

Zur Charakterisierung der Eigenschaften der SOI-Schichten mit Netzwerk wurden bereits
etablierte Methoden (z.B. TEM zur Strukturcharakterisierung, EBIC und Kennlinien-Messung
zur elektrischen Charakterisierung) eingesetzt. Um jedoch zuverldssige Aussagen nicht nur
Uber die elektrischen Eigenschaften und den Transport zu gewinnen, sondern auch Uber die
Waiarmeleitung und den Seebeck-Koeffizienten, war die Modifikation vorhandener Messver-
fahren (z.B. Thermographie) und der Aufbau neuer Messplatze z.B. zur Messung der Warme-
leitung an relativ kleinen Strukturen notwendig.

Dabei wurde insgesamt eng und arbeitsteilig mit den Verbundpartnern zusammen gearbei-
tet werden.

Methodenentwicklung

Aus EBIC Untersuchungen im Temperaturbereich von 10 - 300K wurden detaillierte Informa-
tionen Uber elektrische Eigenschaften von Versetzungsnetzwerken erwartet. Aus diesem
Grunde musste der vorhandene Kryostat eines im JointLab IHP/BTU installierten Rasterelekt-
ronenmikroskopes (REM) derart modifiziert werden, dass die Probenhalterung elektrisch
vom eigentlichen Kryostaten isoliert wurde — aber trotzdem die gleiche Temperatur wie der
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Kryostat aufwies. Der Nachweis konnte durch eine zusatzlich auf dem Probentrager ange-

brachte Messdiode erbracht werden.
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Abbildung 25 Temperaturverlauf des im Rasterelektronenmikroskops verwendeten Kryostat vor (oben) und nach der

Modifikation (unten).

Die elektrischem Messungen an Teststrukturen im Temperaturbereich von 5...295K mussten
bei sehr geringen Spannungen (im Bereich <=1mV ...4V) bei Stromen bis in den Pikoam-
perebereich durchgefiihrt werden (Paramerteranalyser Agilent 4156). Daher erwies es sich
als notwendig, den verwandten MelRkryostaten (Janis Research) mit neuen Proberarmen mit

TRIAX Anschliissen umzuristen (Abbildung 26).
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Abbildung 26 MeRkryostat ,,Janis Research St500 Micromanipulated Probe Station“.

Charakterisierung Material- und Teststrukturen

Zur Charakterisierung wurden vom MPI Halle Teststrukturen mit folgendem Aufbau
hergestellt und durch alle Projektpartner analysiert: Auf einem Si Substrat mit 50nm Buffer
Oxide (BOIl) befand sich eine 40nm dicke Si Schicht (p Si), in deren Mitte spezielle
Versetzungssnetzwerke (abhangig von den Praparationsbedingungen) implementiert
wurden (Abbildung 27); mit Ausnahme des Referenzwafers — hier wurde der gleiche Aufbau
aber ohne Versetzungsnetzwerk realisiert.

dislocation

metallization ateoxid (6nm)

Si-Substrat

Abbildung 27 Schematischer Aufbau der Teststrukturen (SOI).

Auf den in Abbildung 27 schematisch dargestellten Wafern wurden fiir die weitere Charakte-
risierung vorwiegend Transistoren und Dioden genutzt. Beispiele solcher Strukturen zeigt die
Abbildung 28. Die Transistoren und Dioden weisen unterschiedliche (Kanal-) Breiten auf, so
dass unterschiedliche Anzahlen von Versetzungen charakterisiert werden konnten. Beispiele
solcher Messungen zeigt die Abbildung 10 fir Untersuchungen bei Raumtemperatur. Analo-
ge Messungen erfolgten auch bei tieferen Temperaturen.

Ergebnisse einer Messungen eines Transistors bei T = 5 K sind beispielhaft in Abbildung 29
gezeigt.
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Abbildung 28 Lichtoptische Abbildungen der fiir die Messungen verwendeten von Transistoren (links) und Dioden

(rechts).
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Abbildung 29 Tieftemperaturmessung eines Transistors bei T = 5 K. Der stufenweise Anstieg des Drainstromes deutet auf
die Existenz von Coulomb-Blockaden hin. Die Messungen erfolgten mit Drainspannungen von 1 mV (rot) und 5 mV (blau).

11.1.2 AP2 Funktionsnachweis Si-basierter thermoelektrischer Generatoren
Die Arbeiten im AP2 wurden vom MPI Halle koordiniert.

AP 2.1 Herstellung einfacher Funktionselemente

Im Projektantrag war geplant, einfache Funktionselemente zu realisieren, an denen die
Funktionsfahigkeit eines Si-basierten thermoelektrischen Generators nachgewiesen werden
kann. Einfache Funktionselemente (FE) bestehen aus einem oder mehreren/vielen Ther-
mopaaren, die aus p- und n-leitenden Si-Nanostaben hergestellt sind und ein Versetzungs-
netzwerk enthalten. Die Abbildung 30 zeigt Beispiele des Layouts und die lichtmikroskopi-
schen Abbildungen solcher realisierten Funktionselemente. Funktionselemente wurden mit
unterschiedlichen Anzahlen von Thermopaaren und unterschiedlichen Langen der Ther-
mopaare hergestellt. Wie die Abbildung 30c zeigt, wurden Heizelemente sowie Thermo-
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Abbildung 30 Realisierte Funktionselemente. Schema einer Struktur zur Bestimmung der Warmeleitfahigkeit (a) und
lichtmikroskopische Abbildung des realisierten Elements (b). Schema eines thermoelektrischen Generators (c) und licht-
mikroskopische Abbildung der Struktur (d).

elemente integriert. Desweiteren wurden Strukturen zur Messung der Warmeleitfahigkeit
entworfen und aufgebaut (Abbildung 30a, b), mit denen die Warmeleitfahigkeiten des n-
und p-leitenden Si gemessen werden kénnen. Auch in diese Strukturen wurden Heizelemen-
te und Thermoelemente integriert. Darlber hinaus wurden Strukturen zur Messung der
elektrischen Leitfahigkeit realisiert.

Alle Strukturen wurden jeweils auf gleichen Wafern hergestellt. Hierzu fand ein CMOS-
ProzeB Anwendung. Die SOI-Ausgangswafer mit integriertem Versetzungsnetzwerk wurden
durch einen WaferbondprozeR unter hydrophoben Bedingungen realisiert. Verwendung da-
zu fanden kommerzielle SOI-Wafer (Durchmesser 150 mm), deren Si-Schichten mittels suk-
zessiver thermischer Oxidation auf Dicken von ca. 30 nm riickgedliinnt wurden (vergl. Abbil-
dung 31). Daran schloR sich der Waferbondprozel8 mit einer nachfolgenden Warmebehand-
lung bei Temperaturen zwischen 1000°C und 1100°C. Infolge dieser Behandlung entsteht in
der Grenzflache zwischen den gebondeten Wafer ein 2-dimensionales Versetzungsnetz-
werk, dessen Struktur, wie beschrieben, durch die Fehlorientierung beider Wafer modifiziert
werden kann. Zum Schluf8 der Behandlung wird einer der Handle-Wafer durch mechanisches
Schleifen (Backgrinding) und naRBchemischen Atzens (Spinetching) entfernt.
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Dicke Top-Layer—*
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Abbildung 31 Schematische Darstellung des Herstellungsprozesses der SOI-Ausgangswafer mit integrierten Versetzungen

Waferbonden

Backgrinding und
Spinetching

Hierdurch wird ein , neuer” SOI-Wafer mit einer Dicke der Si-Schicht von ca. 50 — 60 nm er-
halten, in dessen Mitte das 2-dimensionale Versetzungsnetzwerk eingelagert ist.

Fotolack

Lithographie
Maske 1

Implantation As*

Lack entfernen

Llithographie Maske 2 e

Implantation B*

Lack entfernen

Diese SOI-Wafer sind das
Ausgangsmaterial flir den
nachfolgenden CMOS-ProzeR,
der in der nebenstehenden
Abbildung schematisch dar-
gestellt ist. Nach dem Auf-
bringen eines Fotolackes und
einer Fotolithographie (Maske
1) werden durch eine lonen-
implantation die n*-Gebiete
definiert. Fir dinne Si-
Schichten wurde hierzu As’
implantiert (10 kev, 1-10"
cm'z). Fir dickere Schichten
fand eine P’-lonenimplan-
tation Anwendung (135 keV,
1-10® cm™). Der Fotolack
wurde entfernt und in einem
zweiten Lithografieprozel
(Maske 2) wurden die p'-
Gebiete definiert. Fir die
Dotierung dieser Gebiete fand
eine B*-lonenimplantation
Anwendung. Die Dosis betrug
hier ebenfalls 1-10"° cm™
wahrend die Energie fir die
Implantation je nach Dicke
der Si-Schicht zwischen 3 keV
und 65 keV variiert wurde. Die
Aktivierung beider Dotanden
erfolgte mittels einer Warme-
behandlung, die ebenfalls, je
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Fotolack, Lithographie
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Ti dtzen

Ti-Silizierung
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nach Dicke der Si-Schicht,
zwischen 950°C und 1050°C
variiert wurde. Das durch die
Wiarmebehandlung in  einer
O,-haltigen Atmosphéare er-
zeugte Oxid wurde struktu-
riert und geatzt, so dass es fiir
das anschlies-sende Atzen der
Si-Schicht als Maske diente.
Durch den Si-AtzprozelR wur-
den die Thermopaare erzeugt,
wie nachstehende Abbildung
zeigt. Verwendung fand

1pum

1 pml [

Linien in Top-Layer dtzen
Breite 1pm,

Abstand 1um
Unterschiedl. Ldngen

hierfiir ein Trockenatzprozel
(RIE-Plasma, SFe/0O,, bei T = -
60°C). Fur dickere Si-Schich-
ten wurde ein ICP-Plasma mit
dem gleichen Atzgas ver-
wendet, wodurch hohere
Atzraten erméglicht wurden.

Die nachfolgenden Prapara-
tionsschritte  dienten  der
Herstellung des Kontakt- und
Leitbahnsystems. Die gleich-
zeitige Kontaktierung von n-
und p-leitendem Si ist schwie-
rig, da zwar fir die einzelnen
Leitungstypen bestimmte
Metalle als Kontakte bekannt
sind, jedoch nur wenige Ma-
terialien fir beide Leitungsty-
pen Verwen-dung finden
kdnnen. Ursache ist der un-
terschiedliche Kontaktwider-
stand auf beiden Leitungsty-
pen. In der Literatur werden
zur  Kontaktierung  beider
Leitungstypen Silicide bevor-
zugt. Eine mogliche Variante
ist Ti-Silicid (TiSi,) [42-44].
Einen niedrigen Kontaktwi-
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Fotolack,
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derstand von 13 — 16 pQcm
weist jedoch nur die C54-
Phase des TiSi, auf (or-
thorhombisch, flachen-
zentriert), die erst durch eine
Phasentransformation bei T >
850°C aus der Nieder-
temperaturphase (C49, ortho-
rhombisch, basisflachenzen-
triert), gebildet wird. Der
Nachteil der TiSi,-Kontakte ist
der, dass Al in das Silicid dif-
fundiert. Deshalb ist eine
Diffusionsbarriere  erforder-
lich, wofir in der Literatur
W/Ti vorgeschlagen wird.

Das Kontakt- und Leitbahn-
system wurde deshalb wie
folgt prapariert: Durch Sput-
tern wurde eine 40 nm dicke
Ti-Schicht abgeschieden und
durch Lithografie

strukturiert. Das Uberschis-
sige Ti wurde in einem Tro-
ckenéatzprozeRR entfernt (ICP-
ProzeR, Atzgas BCl3). Fiir den
Silizierungs-prozeR fand eine
zweistufige RTA-Temperung
Anwendung (RTA,  Rapid
Thermal Annealing). Im ersten
Schritt wurde die C49-Phase
erzeugt (T = 550°C, 30 sec).
Die zweite Behandlung zur
Bildung der C54-Phase erfolg-
te bei T = 950°C fiir 60 sec. Im
AnschluR wurde eine W/Ti-
Schicht als Diffusions-barriere
mittels Sputtern aufgebracht
sowie fotolitho-graphisch und
durch einen Trockenatzpro-
zeR (ICP, BCls) strukturiert. Da
die realisier-ten Strukturen
unterschied-liche Thermopaa-
re enthielten (Verbindung der
Schenkel in Form eines pn-
Uberganges bzw. mit einem
Metall-kontakt) wurde in
einem weiteren Schritt die
Metall-verbindung zwischen
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h den Schenkeln der Ther-

Oxid &tzen mopaare in definierten Struk-

turen erzeugt. Hierfiir wurde

wviederum Ti verwendet, das

@ Jurch einen Sputterprozeld

aufgebracht wurde, durch

h -.ithographie strukturiert und
Lack entfernen, . ..

—pr—— — : anschlieBend gedtzt wurde.

Al-Abscheidung Die letzten Schritte der Prapa-

-ation der  Funktionsele-

@ mente waren die Abschei-

Jung des Isolationsoxides

Al-Atzen

(PECVD-ProzeR) und dessen Strukturierung sowie die Herstellung der Al-Kontakte.

AP 2.2 Charakterisierung der Funktionselemente

Die Vielzahl des Probenmaterials als auch die Komplexitat der Versuchsaufbauten erforderte
in der Projektlaufzeit die Konzentration auf spezifische Strukturen. Messungen an weiteren
Strukturen sind auch nach Projektende geplant.

In ersten Versuchen wurden p- und n - MOSFETs mit dem in Abbildung 32 gezeigten schema-
tischen Aufbau als Funktionselemente verwendet. Das Versetzungsnetzwerk (NW) wurde in
der Mitte der aktiven Si Schicht von 40nm Dicke durch Waferbonding gezielt erzeugt (Refe-
renzwafer wurden mit analogem Aufbau aber ohne NW hergestellt) die Dicke des Gateoxi-
des betrug 6nm, die Dicke der BOX Schicht 50nm. Gemessen wurde die |-U-Charakteristik

<~ NW — pt

210) 4

n-FET p-FET
Abbildung 32 Schematischer Aufbau der untersuchten n- und pMOSFETs mit einem Versetzungsnetzwerk (NW).

dieser Strukturen. Wie bereits im AP1 beschrieben, werden fiir MOSFETs mit Versetzungs-
netzwerken wesentlich hohere Drainstrome erreicht als fiir gleiche MOSFETs ohne Verset-
zungsnetzwerk (Abbildung 33). Ein um den Faktor 50 hoherer Drainstrom wurde fir nMOS-
FETs erreicht. Fir pMOSFETs wird ein um den Faktor 10 groBerer Anstieg des Drainstromes
nachgewiesen.
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Abbildung 33 Kennlinienschar eines nMOSFETs mit Versetzungsnetzwerk (links) und ohne Versetzungsnetzwerk (rechts).
Infolge des Versetzungsnetzwerkes steigt der Drainstrom im Kanal nahezu auf das Fiinfzigfache gegeniiber der Probe
ohne Versetzungsnetzwerk. Messungen bei 300 K.

Durch die BTU wurden auch MOSFETSs aufgebaut und vermessen. Den Aufbau zeigt die

Abbildung 34 Aufbau und Kontaktierung einer MOSFET-Struktur

Abbildung 34. Die MOSFET-Strukturen wurden hinsichtlich ihrer elektrischen Eigenschaften
charakterisiert. Typische Gleichstrom-Charakteristika von Transistoren, wie Ausgangskennli-
nien und Transferkennlinien, wurden gemessen. Als Beispiel ist die Ausgangskennlinie einer
Struktur in der Abbildung 35 dargestellt.

Desweiteren wurden auch einzelne Thermogenerator-Strukturen aufgebaut und vermessen.

Die Abbildung 36 zeigt ein Beispiel einer kontaktierten Thermogenerator-Struktur, die durch

den in AP2.1 beschriebenen Prozel} realisiert wurde. Messungen an den in einem ersten

ProzeRdurchlauf hergestellten Thermogenerator-Strukturen waren nicht erfolgreich, da es,

Probleme im Kontaktierungssystem des Chips gab. Nach Fertigung weiterer Thermogenera-

tor-Strukturen mit gedndertem Kontaktierungssystem wurde versucht die Leerlaufspannung
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Abbildung 35 Ausgangskennlinienfeld (ID-Vds) einer MOSFET-Struktur.

in Abhangigkeit von der Temperaturdifferenz zu bestimmen. Die Abbildung 37 zeigt den
Spannungsverlauf in Abhangigkeit der Temperaturdifferenz. Da der Gesamtwiderstand der
Struktur jedoch im Megaohm-Bereich liegt, ist es nicht moglich diesen Thermogenerator in
Verbindung mit einem DC-DC-Konverter zu verwenden.

Abbildung 36 Kontaktierte Thermogenerator-Struktur.
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Abbildung 37 Leerlaufspannung der in Abbildung 36 Kontaktierte Thermogenerator-Struktur.

AP 2.3 Layout-Simulation

Gleichzeitig zum Arbeitsschritt ,Design von Funktionselementen” und deren Charakterisie-
rung wurden erste Konzepte fiir Spannungsregulatoren entworfen und simuliert. Diese DC-
DC-Konverter sollen die Spannung auf ein nutzbares Niveau transformieren und eine Rege-
lung in Abhangigkeit von Last- und Temperaturschwankungen ermdglichen.

Ein erstes Konzept ist in der Abbildung 38 dargestellt und entspricht einem linearen Span-

nungsregler.

Tr
T

N1:N2 _
s a1
— R2 R4
Opamp
Thermoelectric c1 — 7 y C3 [] R
Generator
s []Rl []R3 D2
- - - -

Abbildung 38 Konzept DC-DC-Wandler.

Der Transformator Tr setzt die Spannung auf ein héheres Spannungsniveau um und unter
Verwendung des Operationsverstarkers Opamp erfolgt die Steuerung des Transistors T. Die-
ser Transistor wird als steuerbarer Widerstand in der Schaltung benutzt und bestimmt die
Hohe der Spannung am Verbraucher R,.

Unter Berlicksichtigung der ersten Messergebnisse des makroskopischen Thermogenerators
und Analyse der vorhandenen Technologien zur Integration eines DC-DC-Konverters, wurde
dieses Konzept verworfen. Keine der verfligbaren Technologien ermdoglicht den Betrieb der
Schaltung bei den zur Verfligung stehenden Stromen des TG. Es wurde weiterhin angenom-
men, dass auch der verfligbare Strom der Thermogeneratoren mit Versetzungsnetzwerk
nicht signifikant grofRer ist. Auch Versuche mit kommerziell verfiigbaren diskreten ,Energy
Harvesting“-Schaltungen blieben erfolglos.
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Als erstes Alternativkonzept wurde ein Spannungsvervielfacher hinsichtlich seiner Eig-
nung untersucht. Diese Schaltung ermoéglicht jedoch keine Regelung der Ausgangsspan-
nung, sondern nur eine Spannungstransformation. Das Prinzipschaltbild ist in Abbildung
9 dargestellt.

’ <
1Yl oL J_ 1Y! E J_ po) see Hﬁ
a Osc3 c2 .
Thermoelectric Oscl T T
Generator 1Y1 L' 1Yl L'
" p Osc2 ‘:1-!|T3 Q Oscl " p Oscéd :l * Q QOsc3
|:| 4 Y A, —y)
-

Abbildung 39 Spannungsvervielfacher.

Kondensatoren (C1, C2, ...) werden mit Hilfe von Schaltern (T1, T2, ...) zyklisch geladen,
wobei jeweils der nachfolgende Kondensator die doppelte Spannung des vorherigen
Kondensators hat. Je nach Hohe der benétigten Ausgangsspannung kénnen beliebig
viele Stufen hintereinander geschaltet werden.

Unter Verwendung des Simulationsprogramm SPICE wurde die Schaltung simuliert.
Der Thermogenerator wurde als Stromquelle modelliert. Der Verlauf der Leer-
laufspannung ist in Abbildung 40 dargestellt. Als Eingangsspannung des Spannungsver-
vielfachers wurden 150 mV verwendet. Die Simulation verifizierte das Funktionsprin-
zip. Basierend auf dem Simulationsergebnis wurde ein Layoutvorschlag fir einen inte-

0.6~

05 —

0.4 ‘ /

03 /
0 yd

0.1

Ugy V]

0.0 4+— ' " : — ; ; ; —
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
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Abbildung 40 Verlauf der Leerlaufspannung des Spannungsvervielfachers am Ausgang.

grierten Thermogenerator entwickelt. Er besteht aus 50 n-p-Siliziumstreifenpaaren
mit einer Ldnge von 5 mm und einer Breite von 100 um pro Streifen. Gleichzeitig
wurde ein Spannungsvervielfacher mit integriert. Die Abbildung 41 zeigt den Lay-
outvorschlag.
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Abbildung 41 Layout eines mikroskopischen Thermogenerators mit Spannungsvervielfacher.

Als Technologie wurde ein kommerzieller BICMOS-Prozess ausgewahlt. Um einen moglichst
kleinen Widerstand der Streifen zu erhalten, wurden hochdotierte Lagen verwendet. Im Fall
der n-Streifen wurde der , buried-layer” verwendet, welcher zur Kollektordotierung des npn-
Transistors verwendet wird. Die p-Streifen wurden auf die Lage des ,source/drain layer”
gesetzt, welche dem hochdotierte Source / Drain-Gebiet eines pMOS entspricht.

Aufgrund der GroRe des vorgeschlagenen Layouts und den damit verbundenen Prozessie-
rungsproblemen wurden weitere Layoutvarianten im Projektverlauf entworfen, die in Abbil-
dung 42 dargestellt sind. Beide Varianten verwenden statt 50 n-p-Streifenpaaren nur 20 Paa-
re und der Abstand zwischen den Siliziumstreifen wurde verringert. Zusatzlich wurde eine
Widerstandsheizung zur Erzeugung eines Temperaturgradienten integriert.
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Abbildung 42 Layout-Vorschlage fiir mikroskopische Thermogeneratoren.
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11.1.3 AP3 Konzeption eines Demonstrators
Die Arbeiten im AP3 wurden durch die BTU koordiniert.

AP 3.1 Integrationskonzept

Basierend auf den bisherigen Erkenntnissen und den Ergebnissen der Projektpartner wurde
ein neues Konzept fiir einen Thermogenerator mit DC-DC-Konverter entworfen. Aus weite-
ren Messungen durch die Projektpartner von nMOS-Transistoren mit Versetzungsnetzwerk
[32] ergab sich eine Abhangigkeit des Kanalwiderstandes R,, von der Anzahl der Verset-
zungslinien pro Kanal-Breite. Transistoren mit 6 Versetzungslinien pro Kanal-Breite wiesen
einen Kanalwiderstand von 666 Q/um auf. Dagegen betrug der Kanalwiderstand mit 60 Ver-
setzungslinien pro Kanal-Breite 20 kQ/um. Dies entspricht einem Faktor von 30 bei Verzehn-
fachung der Anzahl der Versetzungslinien pro Kanal-Breite. Interpoliert man diese Ergebnis-
se nun auf eine Struktur mit nur einer Versetzungslinie, wiirde man einen Kanalwiderstand
von 40Q/um erhalten. Aus [32] folgt weiterhin, dass der Kanal mit einer Versetzung kleiner
als 200 nm sein muss. Diese feinen Strukturbreiten sind jedoch mit der fiir das Projekt zur
Verfiigung stehenden Technologie nicht realisierbar und die Ergebnisse kdnnen nur interpo-
liert werden.

Auch zeigen die Messungen in [32] das R,, von gefertigten pMOS-Transistoren um den Fak-
tor 10 groBer ist. Wiirde man einen Thermogenerator mit langen (>1 um) und schmalen
(<200 nm) p-n-Streifenpaaren mit Versetzungsnetzwerk konstruieren, ware eine Asymmet-
rie des Innenwiderstandes zwischen p und n-Streifen gegeben. Zum Ausgleich der Asym-
metrie mussten 10 p-Siliziumstreifen parallel geschaltet werden, um ungefahr den Leitwert
des n-Streifens zu erreichen. Dies wirde eine wesentliche VergroBerung der bendtigten
Chipflache bedeuten. Eine andere Variante ware die Erh6hung der Ladungstragerkonzentra-
tion im Kanal durch eine negative Vorspannung am Gate, wie in Abbildung 43 gezeigt ist.
Dazu miusste jedoch das Gate auf die p-Streifen prozessiert werden.

T v

‘ W’rse/gu n,s he,éue,k

Thermosep. = ' 3

Source|

Abbildung 43Langgezogener p-Kanal MOSFET mit Gate.

Der p-Streifen ware somit ein langgezogener p-Kanal MOSFET, was die Funktion des Ther-
mogenerators jedoch nicht beeinflusst. Die Layoutumsetzung ist in Abbildung 44 dargestellt.
Die Leitfahigkeit des p-Streifens kann mit dieser Variante ungefahr um das Fiinffache
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Gate contact

Abbildung 44 Layout eines n-p-Streifenpaares. pMOSFET mit Gatesteuerung.

gesteigert werden, was die Asymmetrie des Innenwiderstand zwischen p- und n-Streifen
stark reduzieren wiirde.

AP 3.2 Entwurf von Bauelementen fiir thermoelektrische Generatoren (TEG)

Mit den vorliegenden Erkenntnissen und der Thermospannung pro p-n-Streifenpaar, die aus
frilheren Messungen ermittelt wurde (AU=0.93 mV/°C), ist es moglich, ein Thermogenerator
zu konstruieren. De Ausgansspannung Uy ist proportional der Anzahl der in Serie geschalte-
ten p-n-Streifenpaare N+p, der Thermospannung AU und der Temperaturdifferenz AT (Gl. 9).

U,, =N,,-AU-AT (9)

out
Rypp = Lyp (RSN + Rgp ) (10)

Der Innenwiderstand Rirp eines n-p-Streifenpaares ergibt sich aus der Lange (Lyp ) der Silizi-
umstreifen und dem Serienwiderstand Rsy pro Mikrometer des n-Streifens und Rsp des p-
Streifens (Gl. 3).

Dementsprechend ergibt sich der Gesamtinnenwiderstand R;rg des Thermogenerators zu:
Riy¢ =Npp - Rypp (11)
Ry =Nopp - Lygp (RSN + RSP) (12)

Unter Verwendung der Beziehungen (9) und (12) kann ein Thermogenerator dimensioniert
werden.

Exemplarisch soll die Dimensionierung eines Thermogenerators mit einer Ausgangsspannung
von Ugy,=1V bei einer Temperaturdifferenz von 30 °C demonstriert werden.
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Die Streifenldnge Lyp gibt den Abstand an auf der die Temperaturdifferenz wirkt und soll mit
1 mm angenommen werden. Des Weiteren kann Lyp in spateren Optimierungen zur Verbes-
serung des Wirkungsgrades verwendet werden.

Ein n-p-Streifenpaar liefert bei einer Temperaturdifferenz von 30°C eine Spannung Utp von:

U,, =AU-AT=O,93T—g-3O °C=279mV (13)

Somit ergibt sich die Anzahl der benétigten Silizium-Streifenpaare Nrp:

Uout _ 1 V

U, 00279V

N,, = (14)

Aus extrapolierten Messungen erhalt man fiir Rsy=40 Q/um und Rsp=100 Q/um, womit sich
der Innenwiderstand Rt des Thermogenerators errechnen lasst zu:

R,c =N Ly (Ryy + Ry )=36-1000m - {40£+100£j =5 MQ (15)

pm - m

Um den Innenwiderstand Rj;g weiter zu reduzieren werden mehrere Thermogeneratoren
parallel geschaltet. Da bei Streifenbreiten von 200 nm der einzelne Thermogenerator eine
sehr geringe Chip-Flache einnimmt, ist die Parallelschaltung von mehreren hundert Genera-
toren realisierbar. Die Flache eines einzelnen n-p-Streifenpaares ergibt sich zu 1000 um x
0.8 um. Die Breite von 0.8 um ergibt sich aus der Breite des n-Streifens (200 nm=0.2 um)
plus der Breite des p-Streifen und den jeweiligen Abstanden. Fiir den gesamten Generator
ergibt sich somit eine Flache Age, von:

Agpy = 36-(1000 gum - 0.8 gum) = 1000 gum - 28,8 pum (16)

Auf einer Chiplange von 15 mm kdnnte man 520 Thermogeneratoren platzieren und parallel
schalten. Der Gesamtinnenwiderstand ware in diesem Fall nur ca. 9.6 kQ.

AP 3.3 Schaltkreis fiir Power-Management

Basierend auf dem beschriebenen Konzeptentwurf fiir einen Thermogenerator wurden zwei
neue Konzepte zur Spannungsregelung und -transformierung entworfen.

Das erste Konzept ist eine Optimierung des bereits vorgestellten Spannungsvervielfachers.
Das Schaltbild ist in Abbildung 45 dargestellt. Der Vorteil gegeniiber dem ersten Konzept ist
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Abbildung 45 Optimierter Spannungsvervielfacher.

eine Reduzierung der aktiven Bauelemente. Des Weiteren wird nur noch eine Taktquelle
bendtigt. Der optimierte Spannungsvervielfacher kann ebenfalls kaskadiert werden und er-
moglicht dadurch eine Anpassung der bendtigten Ausgangsspannung an die zur Verfligung
gestellte Ausgangsspannung des Thermogenerators.

Das zweite Konzept, welches zur Spannungsregulierung und —transformation eingesetzt werden
kann ist in Abbildung 46 gezeigt. Dabei wurde das Prinzip eines SEPIC-Konverters angewendet.

L1
C1
w T
.
D1
: : ﬁ'ﬁ L2

Das Tastverhaltnis des Rechteckgenerators am Gate des Transistors T; bestimmt die Hohe
der Ausgangsspannung relativ zur Eingangsspannung. Die Abbildung 47 zeigt die vollstéandige
Schaltung mit einem integrierten Rechteckgenerator OPA;. Das Tastverhaltnis wird (iber den
Differenzverstarker OPA,, in Abhdngigkeit von der Hohe der Ausgangsspannung, automatisch
eingestellt. Ein Layoutentwurf ist in Abbildung 47 dargestellt.

O
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Abbildung 46 SEPIC-Konverter.
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Abbildung 47 Vollstandiger DC-Schaltwandler (SEPIC).

Abbildung 48 Layout des SEPIC-Wandlers.

1.2 Schutzrechte

Patentanmeldung, WO 2010/084059 A2, ver&ffentlicht am 29.07.2010
,Thermoelektrisches Halbleiterbauelement”

Erfinder : M. Kittler und M. Reiche
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lll. Berichte und Workshops
ll.1 Berichte

Die Antragsteller haben folgende Zwischenberichte an den Projekttrager geliefert:

Zwischenbericht fiir Berichtszeitraum: 01.08.2009 — 31.12.2009
Zwischenbericht fiir Berichtszeitraum: 01.01.2010 — 30.06.2010
Zwischenbericht fiir Berichtszeitraum: 01.07.2010 - 31.12.2010
Zwischenbericht fiir Berichtszeitraum: 01.01.2011 — 30.06.2011
Zwischenbericht fiir Berichtszeitraum: 01.07.2011 - 31.12.2011
Zwischenbericht flir Berichtszeitraum: 01.01.2012 — 30.06.2012
Zwischenbericht flir Berichtszeitraum: 01.07.2012 —31.12.2012

No vk wbNeE

Desweiteren wurde ein Beitrag fiir das ,, WING-Jahrbuch 2009“ verfasst.

111.2 Workshops

In regelmaRigen Abstdnden fanden Arbeitstreffen der Projektpartner in diesem Teilprojekt
statt, wobei Ergebnisse der Arbeiten bzw. das weitere Vorgehen besprochen wurde.

Arbeitstreffen aller am Verbundprojekt beteiligten Partner fanden ebenfalls in regelmaRigen
Abstdnden statt.

Im Rahmen des SiGe-TE Projektes wurde am 24. Februar 2012 der Workshop ,,Si- und SiGe-
Diinnfilme fiir thermoelektrische Anwendungen” veranstaltet. Diese eintdgige Veranstaltung
fand an der Martin-Luther-Universitat Halle-Wittenberg statt. Der Workshop wurde von PD
Dr. H. Leipner, dem Leiter des Verbundprojektes, organisiert. Die Vortrage wurden von Mit-
arbeitern der Projektpartner gehalten und die Inhalte spiegelten die Forschungsergebnisse
und Fortschritte des SiGe-TE- Projektes wieder.

Es wurden Mitarbeiter der das Projekt begleitenden Industriepartner zu diesem Workshop
eingeladen.

Die Resonanz der Teilnehmer war Gberwiegend positiv und es wurde in nachfolgenden Dis-
kussionen ein groRes Interesse an den Ergebnissen des SiGe-TE-Projektes bekundet.
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IV. Erfolgte und geplante Veroffentlichungen
51

Auf Grund der engen Zusammenarbeit innerhalb des Projektes wurden Publikationen mog-
lichst gemeinsam veroffentlicht.

Kapitel in Monographien

M. Reiche, M. Kittler
Structure and properties of dislocations in silicon, Chapter 4, pp. 57 - 80 in: “Crystalline
Silicon — Properties and Uses”; Ed. S. Basu, INTECH, Rijeka

M. Reiche, U. Gosele

Direct Wafer Bonding, In: Handbook of Wafer Bonding (ed. By. P. Ramm, J. Lu, M. Takl)
Wiley-VCH, Weinheim (2012), pp. 81-100

Artikel in Zeitschriften

T. Arguirov, T. Mchedlidze, M. Reiche, and M. Kittler

Optimization of the luminescence properties of silicon diodes produced by implantation
and annealing
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