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摘要!对应变硅
X

3-+

反型层中的空穴迁移率进行了理论研究
9

使用应力相关的
%

能带
V

,

<

模型!自洽地求解

垂直于沟道方向的一维薛定谔方程与泊松方程!获得反型层中二维空穴气的能带结构
9

采用蒙特卡罗方法对单轴

压应力和双轴张应力情况下的空穴迁移率进行了模拟研究!得出了沟道迁移率随垂直于沟道电场变化的曲线!并

与常规的非应变硅
X

3-+

迁移率进行了比较
9

模拟结果显示#无论是单轴压应力还是双轴张应力!都使得空穴迁移

率增大
9

当单轴压应力沿着'

##$

(沟道时!迁移率增大的幅度最大!平均增幅可达到
#"$_

左右
9

关键词!应变硅%迁移率%

V

,

<

方法%蒙特卡罗模拟

4%&&

#

"!!$2

%

"##@d

中图分类号!
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文献标识码!
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引言

信息技术的不断发展对微电子技术以及集成电

路产业提出了更高的要求
9

特征尺寸的不断缩小一

直是
&3-+

器件性能提高的主要途径
9

但是随着器

件尺寸进入纳米量级!器件尺寸的进一步缩小将面

临着许多挑战
9

因此!在现有器件尺寸条件下!探索

新型器件结构和新材料对于提高
&3-+

器件的性

能是十分重要的
9

机械应力对硅材料特性的影响已经被研究了五

十多年
9

近年来!应变
+D

沟道技术被应用到集成电

路制造工艺中!使得器件驱动电流增大!性能得以提

高'

#

%

=

(

9

这些研究主要集中在弛豫
+DR:

衬底外延生

长应变
+D

沟道结构上
9+D

与
+DR:

材料之间的晶格

失配导致在
+D

层中产生双轴张应力!使得载流子的

迁移率得到提高
9

双轴应力情况下
+D

反型层中载流

子输运的理论模型研究'

S

%

"

(显示#应力诱导的能带

简并度的解除使得能带分裂!载流子重新分布!导致

输运有效质量减小!因而迁移率得以提高
9

除此之

外!迁移率提高还得益于能带分裂抑制了能谷间或

带间的散射
9

然而!双轴应力使得
X

3-+

器件性能

的提高仍然远低于
G3-+

器件性能的提高
9

这种性

能提高上的差异以及双轴应力器件结构需要采用

+DR:

衬底的缺陷使得双轴应力工艺在
&3-+

集成

电路中的应用受到限制
9

与双轴应力相比!近年来!单轴应力工艺已经成

为
?$GB

节点
X

3-+

工艺中首选的迁移率增强方

法'

>

%

#$

(

9

单轴压应力可以更大程度地提高空穴的迁

移率
9

通过外延生长
+DR:

源漏区可以在沟道中引入

单轴压应力!使得
X

3-+

器件的性能得到很大的提

高
9RD8:M

等人'

##

(采用经验赝势方法计算了单轴压

应力引起的空穴能带结构的变化!并分析了迁移率

提高的原因
9gCG

H

等人'

#!

(则使用
V

,

<

的量子输

运模型分析了单轴和双轴应力情况下空穴迁移率的

变化
9

然而!到目前为止!仍然缺少一个全面的物理

模型来描述单轴和双轴应力情况下空穴的输运问

题'

#=

(

9

本文使用应力相关的
%

能带
V

,

<

模型!自洽

求解一维薛定谔方程和泊松方程!采用
):YO7GN

<K7

c

L:G

算法改进了自洽求解过程的收敛性!最后

得到反型层中各向异性的空穴能带结构
9

基于获得

的二维子带结构!考虑声子形变势散射和表面粗糙

度散射!采用蒙特卡罗方法对单轴压应力和双轴张

应力情况下反型层中的空穴输运问题进行了模拟研

究
9

从能带结构出发!重点分析了单轴压应力和双轴

张应力情况下空穴迁移率提高的原因!并分析了单

轴压应力沿着不同晶向沟道的空穴迁移率的变化情

况
9

(

!

能带模型和迁移率计算

图
#

显示了两种应力器件的结构
9

图
#

"

C

$是双

轴张应力器件的结构示意图!应变
+D

层外延生长在
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应变硅
X

3-+

反型层中空穴迁移率
V

,

<

及蒙特卡罗模拟研究

弛豫
+DR:

衬底上!由于两种材料的晶格失配!在
+D

层中产生双轴张应力
9

图
#

"

W

$是单轴压应力器件的

结构示意图!器件源漏区是外延生长的
+DR:

材料!

这样沿着沟道方向引入单轴压应力
9

两种器件的生

长方向都是'

$$#

(晶向!栅氧厚度为
@GB9

器件沟道

区均匀施主掺杂!掺杂浓度为
@]#$

#%

;B

^=

9

图
#

!

应力硅
X

3-+

器件结构示意图
!

"

C

$双轴张应力器件结构%"

W

$单轴压应力器件结构
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载流子输运特性的理论研究需要精确的能带结

构信息
9

由于栅电场的作用!在垂直于沟道的方向

"

Y

方向$产生一个类三角形量子阱!因此在反型层

中!垂直于沟道方向"

Y

方向$是量子化的
)

通过垂直

于沟道方向"

Y

方向$的一维薛定谔方程和泊松方程

的自洽求解!可以得到器件反型层中二维空穴气的

子带结构信息
9

能带计算采用标准的
%

能带
V

,

<

模型'

#S

!

#@

(

!相应的哈密顿量考虑了轻&重空穴带!自

旋轨道分裂带以及三个带的自旋简并度
9

应变对能

带结构的影响是通过价带形变势理论引入的
9

薛定

谔方程的形式如下#
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其中
!

$

代表一个
%]%

的单位矩阵%

+a

"

V

+

!

V

*

$

是沟道平面内的载流子波矢%

1

8

"

+

!

Y

$

a

'

1

#

8

!+!

1

%

8

(

W 是具有
%

个分量的一维本征列向量%

O

8

"

+

$是

本征能量!

8a#

!

!

!+是本征量的指标%

L

"

Y

$是自洽

求解的静电势
9%]%

的哈密顿量
*

<

由三部分组成#

*

<

,

*

<

e

X

%

*

<

MOKCDG

%

*

<
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其中
!

*

<

e

X

是
V

,

<

哈密顿量%

*

<

MOKCDG

对应于应变微

扰哈密顿量%

*

<

+-

则是自旋轨道相互作用微扰哈密

顿量
9

文献'
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#"

(给出了这三个哈密顿量的
%]%

矩阵表示形式以及模型所使用的
1FOODG

H

:K

价带参

数和价带形变势参数
9

"

#

$式中的自洽静电势由器件中的电荷分布决

定!泊松方程具有如下形式#
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其中
!

<

"

Y

$是费米统计计算得到的空穴浓度分布!

如"

S

$式所示%

8

"

Y

$是自由电子浓度分布%

R

4

"

Y

$是

电离施主的浓度分布
9
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其中
!

6

为费米分布函数%

O

2

为费米能量%

3

Q

"

+

!

&

!

Y

$为各子带的波函数!形式如下#

3
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其中
!

&

为沟道平面"

+

!

*

$内的实空间坐标%

3

为归

一化长度
9

薛定谔方程是在非均匀网格划分的基础上采用

有限差分方法进行求解!将所得到的波函数与本征

能级输入到泊松方程!用牛顿迭代算法求解电势的

分布
9

这两个步骤构成整体迭代过程的一个环节!反

复循环!直到得到自洽的电势与波函数解
9

在泊松方

程迭代求解时!雅可比矩阵必须包括空穴浓度对电

势的依赖关系!否则!收敛效果十分不好
9

不仅收敛

速度慢!而且当栅电压逐渐增大时!求解过程变得很

容易发散!也就是说很难在强反型的情况下得到自

洽的电势分布
9

本文同时在牛顿迭代法的基础上采

用了
<K7

c

L:G

数值方法进一步改善程序的收敛

性'

#>

(

9

栅电压在
^#Q$

%

^%Q$6

的范围内!强反型

情况下!程序可以在偏压长大至
S6

"绝对值$的情况

下很快收敛
9

通过对收敛方法的改进!使得程序的运

行速度从原来的计算一个自洽值需要一两个小时缩

短为十几分钟!大大提高了程序的运算效率!使得分

析模拟结果变得更为快捷
9

通过自洽求解!可以得到

反型层中二维空穴气的各子带的能量
^

波矢关系!

波函数!有效质量以及空穴浓度分布
9

由于薛定谔方

程中的哈密顿量是与应变相关的!所以上述能带计

算得到的物理量都包含有应力的影响!而这些物理

量则决定了载流子的输运过程
9

蒙特卡罗方法被用来研究反型层中空穴的输运

%'!"
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9

载流子的输运与其受到的散射密切相关
9

在模

拟过程中!考虑的散射机制包括了声学声子和光学

声子的形变势散射以及表面粗糙度散射
9

每一种散

射机制又考虑带内和带间跃迁
9

各种散射机制的散

射率计算依赖于能带计算所得到的量子化子带波函

数和能量
9

空穴能量和波矢之间的对应关系由二维

波矢空间的离散化决定
9

输运研究考虑了最低的
#!

个子带
9

能带计算得到的各子带的空穴占据率显示#

考虑
#!

个子带足以保证计算的准确度
9

对于声子散射主要考虑声学声子形变势的带内

散射和光学声子形变势的带内以及带间散射
9

"

%

$式

给出了声学声子形变势带内散射率的计算公式#
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其中
!

B

?

是第
?

个子带的有效质量%

,

C;

是声学声

子形变势%

0

为
+D

的密度%

4

为
+D

中的声速%

5

?

"

J

$为

第
D

个子带的波函数%

F

$

"

*

$为阶跃函数!

*

为载流

子能量
)

对于光学声子形变势散射!除了要考虑带内散

射!还要考虑带间散射
)

由于散射涉及的光学声子能

量可比拟于载流子能量!所以计算散射率时还需要

考虑吸收声子和发射声子两种情况
)

计算公式由"

"

$

式给出#
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X
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=
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'

O
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?
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./
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$

其中
!

D

代表散射初态子带%

T

代表散射终态子带%

4

5

<

是光学声子形变势%

./

是光学声子能量%

R

?

是

平均声子数%

O

6

?

(O

6

'O

?

代表终态子带和初态子

带的能量差
9

对于表面粗糙度散射!"

>

$式给出了散射计算公

式#

&

MFKT

(

'

B

6

"

"

"

O

"

:TT

.

(

_

A

#

"

O

$ "

+

$

其中
!6

和
"

都是表面散射相关的参数%

O

:TT

是垂

直于沟道平面的有效电场%

_

代表电子电量
9

以上散

射模型使用的参数在表
#

中给出
9

表
#

!

载流子散射模型中的相关物理参数
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!

&CKKD:KM;COO:KDG
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模拟结果与讨论

采用上述研究方法!对单轴压应力器件结构和

双轴张应力器件结构中空穴的低场迁移率进行了计

算
9

为了进行对比!也计算了常规的非应变硅
X

3-+

器件的空穴迁移率
9

模拟计算的温度为
=$$b9

栅电

压的变化范围为
^#Q$

%

^%Q$6

!对应的垂直于沟

道方向的有效电场的变化范围大约在
#]#$

@

%

#]

#$

%

6

)

;B9

图
!

给出了计算得到非应变
+D

&双轴张应力和

单轴压应力情况下的空穴迁移率与垂直沟道方向的

有效电场之间的关系
9

图中的单轴压应力沿着'

##$

(

晶向
9

为了比较!图中同时给出了非应变硅空穴迁移

率的实验数据'

#?

(

9

从图中可以看出计算得到的非应

变硅空穴迁移率数据与实验数据吻合得很好
9

无论

是双轴张应力还是单轴压应力!反型沟道中应力的

引入都使得空穴迁移率相比于非应变情况有所增

大!并且单轴压应力情况下的迁移率提高效果好于

双轴张应力的情况
9

从图中还可以看出#在较高的有

效电场情况下!由于表面粗糙度散射在各种散射机

制中起主要作用!所以各种情况下的迁移率数值都

有所降低
9

图
!

!

非应变
+D

&双轴张应力和单轴压应力情况下计算所得的

空穴迁移率与垂直沟道方向有效电场之间的关系
!

为了检验

模拟的准确性!在非应变硅情况下与实验结果进了比较!模拟

与实验结果符合得很好
9

2D

H

Q!

!

&C8;F8CO:LE78:B7WD8DO

c

FGL:KFGDCPDC8;7BN

X

K:MMD7G

!

WDCPDC8O:GMD7G

!

CGLFGMOKCDG:L+DCMCTFG;N

OD7G7TOE::TT:;ODV::8:;OKD;TD:8L

应力的存在改变了反型层中的子带结构!使得

输运有效质量以及载流子散射发生变化!导致迁移

率改变
9

图
=

"

C

$给出了计算得到的非应变&有效电

场
$Q>36

)

;B

情况下"

$$#

$输运平面内第一子带

的等能线示意图
9

图中用
(#

!

(!

!

(=

!

(S

标志了沿着

2

##$

-晶向的
S

个能量区域!而用
-#

!

-!

!

-=

!

-S

标

志了沿着2

#$$

-方向的
S

个能量区域
9

图
=

"

W

$给出了在
#Q$RUC

的沿着'

##$

(方向的

单轴压应力情况下的"

$$#

$平面内第一子带的等能

线示意图!垂直沟道方向的有效电场为
$Q>36

)

;B9

由图中可以看到!沿着'

##$

(方向的单轴压应力

*'!"
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的作用使得
(#

和
(=

区域的能量降低!

(!

和
(S

区域

的能量升高
9

这种能量的差异!使得空穴重新分布!

更多的空穴进入低能量的
(#

和
(=

区域
9

应力造成

的能带扭曲使得
(#

和
(=

能量区域在'

##$

(方向的

曲率远大于
(!

和
(S

区域在'

##$

(方向的曲率!这也

意味着位于
(#

和
(=

区域中的载流子在'

##$

(方向

的输运有效质量远低于
(!

和
(S

区域中的载流子在

'

##$

(方向的输运有效质量
9

可见!由于重新分布进

入低能量的
(#

和
(=

区域的空穴将拥有较小的输运

有效质量!从而大大地提高沿着'

##$

(输运方向的迁

移率
9

单轴应力对于
-#

!

-!

!

-=

!

-S

能量区域的影

响较小!但也使得其中的一部分空穴重新分布进入

(#

和
(=

区域!对于迁移率的提高也起到了积极的作

用
9

此外!单轴压应力造成的能带扭曲破坏了原有的

对称性!降低了态密度!导致散射率的减小以及输运

特性的增强
9

所以说单轴压应力导致的迁移率增大

来源于两个主要的因素#输运有效质量的减小以及

受到抑制的散射
9

图
=

"

;

$给出了
!Q$RUC

双轴张应力&有效电场

$Q>36

)

;B

情况下"

$$#

$输运平面内第一子带的等

能线示意图
9

与图
=

"

C

$给出的非应变情况相比!双

轴张应力使得由
(#

!

(!

!

(=

!

(S

区域的能量相对于

-#

!

-!

!

-=

!

-S

区域的能量有所提高!驱动空穴重

新分布!由
(#

!

(!

!

(=

!

(S

区域进入
-#

!

-!

!

-=

!

-S

区

域
9

因为
-#

!

-!

!

-=

!

-S

区域具有较高的有效质量!

所以空穴的重新分布对于迁移率改善是不利的'

#!

(

9

然而!图
=

"

;

$中值得注意的现象是#在双轴张应力

情况下!最内层的等能线形状为近似圆形%而图
=

"

C

$所展示的非应变情况下!最内层的等能线形状为

近似星形
9

这也表明了第一子带由非应变情况下的

重空穴特性转变为双轴张应力情况下的轻空穴特

性
9

最低子带的这种由重空穴特性向轻空穴特性的

转变很大程度上弥补了空穴重新分布引起的有效质

量增大对迁移率提高的不利影响
9

双轴张应力情况

下空穴迁移率的变化正是这两种因素相互竞争!共

同作用的结果
9

此外!散射受到抑制也是双轴张应力

情况下空穴迁移率提高的原因
9

上述分析显示!对于空穴来说!单轴压应力更

适合于提升迁移率!改善器件性能
9

然而!对于单轴

压应力!采用不同晶向的沟道所引起的迁移率变化

也是不同的
9

图
S

给出了非应变&沿着'

##$

(沟道的

单轴压应力以及沿着'

#$$

(沟道的单轴压应力情况

下空穴迁移率随有效电场的变化行为
9

图中可以看

出虽然单轴压应力使得迁移率都有所提高!但是不

同的沟道晶向所带来的迁移率提高还是有所差异

的
9

单轴压应力沿着'

##$

(沟道的迁移率提高幅度明

显大于沿'

#$$

(沟道的迁移率提高的幅度
9

沿着

'

#$$

(沟道方向的单轴压应力 使得迁移率增加了

图
=

!

有效电场
$Q>36

)

;B

情况下"

$$#

$输运平面内第一子

带的等能线示意图
!

"

C

$非应变情况%"

W

$沿着'

##$

(方向的

#RUC

单轴压应力情况%"

;

$

!RUC

双轴张应力情况
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!而沿着'

##$

(沟道方向的单轴压应力却

可以使得迁移率的增加平均达到
#"$_9

在关于图
=

"

W

$的讨论中已知#输运有效质量的减小是单轴压

应力引起空穴迁移率提高的决定性因素
9

图
@

则给

出了单轴压应力沿着'

##$

(沟道和'

#$$

(沟道情况

下!第一子带的输运有效质量随有效电场的变化
9

图

中可以明显看出单轴压应力沿着'

##$

(沟道时!第一

子带的输运有效质量远远小于单轴压应力沿着

'

#$$

(沟道的情况
9

这种有效质量上的差异反过来印

证了图
S

中两种情况下的迁移率增大的差异
9

图
S

!

非应变硅&'

##$

(沟道和'

#$$

(沟道单轴压应力情况下的

空穴迁移率与有效电场之间的关系

2D

H

QS

!

'78: B7WD8DO

c

FGL:KFGMOKCDG:L+D

!

FGDCPDC8

;7B

X

K:MMD7GC87G

H

OE:
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##$

(

CGL

'

#$$

(

;ECGG:8MCMC

TFG;OD7G7TOE::TT:;ODV::8:;OKD;TD:8L

图
@

!

'

##$

(沟道和'

#$$

(沟道单轴压应力情况下的第一子带

输运有效质量与有效电场之间的关系

2D

H

Q@

!

5KCGM

X

7KO:TT:;ODV:BCMM7TOE:TDKMOMFWWCGL

FGL:KFGDCPDC8;7B

X
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OE:
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##$

(
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+

!

结论

采用应力相关的
%

能带
V

,

<

模型!自洽地求

解一维薛定谔方程和泊松方程!得到反型层中空穴

的子带结构
9

基于能带计算的结果!采用蒙特卡罗方

法研究了单轴压应力器件结构和双轴张应力器件结

构反型层中的空穴迁移率增大行为
9

能带结构分析

显示#输运有效质量的减小以及散射受到抑制是单

轴压应力下迁移率增大的主要原因!而双轴张应力

下的迁移率变化行为除了受到散射的影响外!还取

决于输运有效质量增大和最低子带轻空穴特性这两

种竞争机制的共同作用
9

当单轴压应力沿着'

##$

(沟

道时!空穴迁移率的增大幅度最大!平均增幅可达到

#"$_

左右
9
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X

DG

H

"

78@$?$A$15

6

G?>&51=1>$&58?>@

!

W@?8

9

"A0P8?Q1&@?$

*

!

E1?

F

?8

9

!

#$$$>S

!

C"?80

$

%C835;13

#

'78:B7WD8DO

c

DGMOKCDG:LMD8D;7G

X

3-+DGV:KMD7G8C

c

:KMDMDGV:MOD

H

CO:LOE:7K:OD;C88

c

9.MDG

H

CMDPNWCGLMOK:MMNL:

X

:GLN

:GOV

,

<

B7L:8

!

OE:MFWWCGLMOKF;OFK:M7T!4'RDGDGV:KMD7G8C

c

:KMCK:;7B

X

FO:LTK7BCM:8TN;7GMDMO:GOM78FOD7GO7OE:7G:N

LDB:GMD7GC8+;EKtLDG

H

:KCGLU7DMM7G:

I

FCOD7GM95E:E78:B7WD8DO

c

L:

X

:GL:G;:7GOE:OKCGMV:KM::8:;OKD;TD:8LT7KW7OEFGDCPDN

C8;7B

X

K:MMD7GCGLWDCPDC8O:GMD7GDMMOFLD:LYDOEOE:37GO:&CK87B:OE7LCGL;7B

X

CK:LYDOEOE:;CM:7TFGMOKCDG:LMD8D;7G9

5E:MDBF8COD7GK:MF8OMME7YOECOW7OEFGDCPDC8;7B

X

K:MMD7GCGLWDCPDC8O:GMD7G;CG:GECG;:OE:E78:B7WD8DO

c

9.GDCPDC8;7BN

X

K:MMD7GC87G

H

OE:

'

##$

(

LDK:;OD7G:GECG;:MOE:E78:B7WD8DO

c

BF;EB7K:OECGDGCG

c

7OE:K;K

c

MOC88DG:7KD:GOCOD7G9

D0

E

F65<8

#

MOKCDG:LMD8D;7G

%

B7WD8DO

c

%

V

,

<

B:OE7L

%

37GO:&CK87MDBF8COD7G

4%&&

#

"!!$2

%

"##@d

%53>1A0#G

#

$!@=NS#""

"

!$$%

$

#!N!#SSN$%

A&7KK:M

X

7GLDG

H

CFOE7K9*BCD8

#

JEC7

Z

D$=

!

BCD8M9OMDG

H

EFC9:LF9;G

!

/:;:DV:L!%3CK;E!$$%

!

K:VDM:LBCGFM;KD

X

OK:;:DV:L#%0F

H

FMO!$$%

"

!$$%&EDG:M:(GMODOFO:7T*8:;OK7GD;M

&'!"


