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基于能带计算的纳米尺度 犕犗犛器件模拟
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摘要：随着器件沟道长度的不断缩小，多栅结构（包括犉犻狀犉犈犜）被普遍认为是有效改进犐狅狀／犐狅犳犳的手段．量子力学

效应对 犕犗犛犉犈犜中载流子分布和输运的影响已被认识和研究多年．在沟道截面被局限在数纳米量级时，一个更基

本的固体物理问题，即能带或电子结构对材料几何尺寸的依赖性，逐渐显现出来并对器件特性产生不可忽略的影

响．本文讨论如何从第一原理出发，高效率地计算沟道区的能带结构．在得到载流子的输运参数（有效质量、迁移率

等）的基础上，通过直接求解带开放边界条件的薛定谔方程以得到器件的电学特性．考虑到应力对能带结构和散射

机制的影响，还研究了载流子迁移率与晶向的关系．
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１　引言

硅犆犕犗犛集成电路技术的进一步发展受限于

两个因素：如何以大量生产的方式加工纳米量级的

特征尺寸，以及在改进或保持驱动电流的前提下控

制器件的关态（狅犳犳狊狋犪狋犲）漏电流．前者的解决方案

可尽可能延长１９３狀犿光刻技术的应用寿命，包括采

用“沉浸”（犻犿犿犲狉狊犻狅狀）技术用提高介电常数的办法

来降低有效光波长．后一目标，则可通过改进材料

（高犽栅介质、高沟道迁移率材料，包括应变硅和锗

沟道等）和器件结构（多栅）实现．

为了减少在新型材料和器件结构选择和优化上

的实验成本和耗时，更主要的是为了避免研究的盲

目性，需要在进行实验的同时甚或之前，有理论的导

向和定量的分析．半导体器件计算机模拟和模型建

立就是一个有力的辅助设计工具．尤其是当器件工

作的基础物理机理发生迁涉时，基于物理的研究途

径就更显示其良好的预测性．

在 犕犗犛器件处于深亚微米（０３５μ犿技术节点

及其后）范畴时，量子力学效应主要体现在影响载流

子在垂直于沟道方向上衬底表面和多晶硅栅靠近栅

介质处的分布［１］．近年来，因为沟道长度进一步缩小

到亚１００狀犿，量子力学对载流子沿着沟道方向输

运，包括隧穿的影响也引起了广泛的注意．在计算机

模拟和犛犘犐犆犈电路集约模型的研究方面都有很好

的进展［２］．

为了在沟道不断缩短的前提下，有效地控制关

态漏电流，理论分析［３］已指出必须合理地设计器件

结构以实现尽可能小的定量表征短沟效应的“特征

长度”．采用超薄沟道层（狌犾狋狉犪狋犺犻狀犫狅犱狔）的双栅结

构［４］或沟道截面在十几纳米量级的犉犻狀犉犈犜
［５］可以

实现即使沟道长度短到５狀犿时的正常器件特性．在

这样小的空间局限区域，不仅能带会解简并成低维

度的子带，晶体中电子结构也会发生性质上的变化

（如由间接带隙变为直接带隙），进而影响到载流子

的输运参数．

因器件尺度在三维方向（沟道长度及沟道截面）

都进入数纳米到数十纳米范畴带来的材料、器件特

性的以上改变引入了新一代器件模拟器的概念．这

种模拟器要结合基于原子层次（犪狋狅犿犻狊狋犻犮）能带计算

和自洽求解薛定谔方程（以及其衍生的载流子输运、

连续方程）、泊松方程以达到准确模拟器件电特性的

目的．

２　二维量子力学效应模型

犕犗犛犉犈犜沿沟道方向的量子力学效应，主要表

现在源漏之间的隧穿电流影响到了器件的漏端电

流．然而，这一方向的量子效应也会影响垂直于沟道

方向上表面势阱中基态能级这一事实却一直为人们

忽略．这种二维量子力学效应直接影响了器件的阈

值电压．其定量关系最近被建立在犛犘犐犆犈的集约模

型中［２］．建模的过程基于 犠犓犅理论，得到沿沟道方
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向一维薛定谔方程的近似解．然后利用“局域化”概

念，重新定义二维电子气的最低子能带（即基态）底，

从而将沿沟道方向的源漏间量子隧穿效应折算成对

垂直沟道方向的阈电压的修正．

“局域化”的概念如图１所示．隧穿几率因能量

自势垒顶部往下而逐渐减小．确定一个几率（比如说

４％），所对应的能级犈犱，其上为非局域态，其下则为

局域态．这个分隔非局域态和局域态的能量被称为

“子带边界”．这样，由于水平方向上的量子力学效应

使得二维电子气的子带边界由一维量子力学效应决

定的犈犿犪狓降低到犈犱．

图１　坐标系统和重新定义子带边界的示意图

犉犻犵．１　犛犮犺犲犿犪狋犻犮狅犳狋犺犲犮狅狅狉犱犻狀犪狋犲狊狔狊狋犲犿犪狀犱狉犲

犱犲犳犻狀犻狋犻狅狀狅犳狋犺犲犾狅狑犲狊狋狊狌犫犫犪狀犱

由解得的犈犱，应用有效态密度概念
［６］，并在势

垒最高点附近对子带形状做抛物线近似，即可以得

到阈电压的二维量子力学修正 Δ犞２犇犙犕．图２是

Δ犞２犇犙犕随沟道长度犔的变化关系．可以看出，解析

模型和数值模拟的结果无论从定性趋势还是定量大

小上都吻合得很好．

图２　Δ犞２犇犙犕随沟道长度犔的变化关系

犉犻犵．２　犇犲狆犲狀犱犲狀犮犲狅犳Δ犞２犇犙犕狅狀犮犺犪狀狀犲犾犾犲狀犵狋犺犔

３　低维结构能带计算

目前在有限区域内计算固体能带结构的常用方

法有基于第一原理的密度泛函理论（犱犲狀狊犻狋狔犳狌狀犮

狋犻狅狀犪犾狋犺犲狅狉狔）和基于原子轨道波函数展开的紧束

缚（狋犻犵犺狋犫犻狀犱犻狀犵，犜犅）两种方法．前者一般采用

犔犇犃（犾狅犮犪犾犱犲狀狊犻狋狔犪狆狆狉狅狓犻犿犪狋犻狅狀）求解多个单粒

子薛定谔方程，并用平面波函数展开．其优点是不依

赖于经验参数，如结合分子动力学（犕犇）计算可以

得到晶体的准确晶格常数和能带结构．典型的计算

程序包为犞犃犛犘（狏犻犲狀狀犪犪犫犻狀犻狋犻狅狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀狆犪犮犽

犪犵犲）
［７］．这种方法的缺点是计算量很大，而且得到的

带隙需要经过修正（一般偏小数十 犿犲犞）．犜犅方法

则具有计算速度快，精度可以满足器件模拟的优点．

尽管理论上这种方法要依赖于一些经验参数，但对

常用的半导体材料硅和锗，不是一个大的局限因素．

清华大学开发的犜犅程序已对直径为１～６狀犿

的硅和锗纳米线以及碳纳米管的能带结构进行了计

算，并研究了能隙（间接或直接）对纳米线轴晶向的

依赖关系［８］．计算结果与实验及犇犉犜方法的比较都

表明了犜犅方法可用来快速、正确计算纳米尺度器

件的材料能带结构．犜犅方法也被用来研究 犝犜犅双

栅 犕犗犛中的空穴迁移率与晶向关系，并得出了沟

道层厚度影响阈值电压的定量关系［４］．图３和图４

给出了犜犅方法对硅纳米线的计算结果．

图３　［１００］晶向，截面为１狀犿边长的硅纳米线的计算能带图

已可见直接带隙．

犉犻犵．３　犆犪犾犮狌犾犪狋犲犱犫犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲犳狅狉狊犻犾犻犮狅狀狀犪狀狅狑犻狉犲

狑犻狋犺１犫狔１狀犿犮狉狅狊狊狊犲犮狋犻狅狀犪狀犱［１００］犮狉狔狊狋犪犾　犜犺犲

犱犻狉犲犮狋犫犪狀犱犵犪狆犮犪狀犫犲狊犲犲狀．

４　基于量子输运方程的器件模拟

完全基于粒子图像的肖克莱（犛犺狅犮犽犾犲狔）半导体

方程组尽管可以保证载流子连续性和静电自洽原

理，但是在纳米尺度的器件中载流子已呈现出波动

特性．其中一个表现即是超薄体（犝犜犅）双栅 犕犗犛

犉犈犜的体反型（相对于体 犕犗犛器件的表面反型）．

引入量子势的半经典玻尔兹曼方程或 犠犻犵狀犲狉函数

９４２
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图４　犜犅方法计算得到的禁带宽度与实验及其他方法（包括

犇犉犜）结果的比较

犉犻犵．４　犆狅犿狆犪狉犻狊狅狀狅犳犫犪狀犱犵犪狆犫犲狋狑犲犲狀犜犅犮犪犾犮狌犾犪

狋犻狅狀犪狀犱狉犲狊狌犾狋狊犳狉狅犿犿犲犪狊狌狉犲犿犲狀狋犪狀犱狅狋犺犲狉犿犲狋犺狅犱狊

在一定程度上反映了量子力学效应，也是过去近二

十年来的主要研究方向和方法之一．近年来，两个以

直接求解带开放边界条件的薛定谔方程来模拟器件

特性的方法表现出很好的潜力．一个方法是用非平

衡格林函数（狀狅狀犲狇狌犻犾犻犫狉犻狌犿 犌狉犲犲狀’狊犳狌狀犮狋犻狅狀，

犖犈犌犉）来求解波函数．另一方法是在犙犜犅犕（狇狌犪狀

狋狌犿狋狉犪狀狊犿犻狋狋犻狀犵犫狅狌狀犱犪狉狔犿犲狋犺狅犱）的基础上加以

改进以适用于器件模拟的 犙犇犃犕犈（狇狌犪狀狋狌犿犱犲

狏犻犮犲犪狀犪犾狔狊犻狊狑犻狋犺犿狅犱犪犾犲狏犪犾狌犪狋犻狅狀）
［９］．

在文献［１０］中，犖犈犌犉法被用来求解沿着犉犻狀

犉犈犜沟道方向的载流子输运．本征能级则是通过解

沟道二维截面上的薛定谔方程来得到．静电势通过

解这个器件在偏置下的三维泊松方程得到．这三个

过程经过数值迭代得到自洽的解．所以称为准三维

量子力学模拟．模拟得到的在沟道截面上态密度（最

低能量的第３子带）和电子分布见图５和图６．

图５　犉犻狀犉犈犜沟道截面的态密度（相应与最低能量的第３子

带）

犉犻犵．５　犇犲狀狊犻狋狔狅犳狊狋犪狋犲狊（犇犗犛）狅狀狋犺犲犮狉狅狊狊狊犲犮狋犻狅狀

狅犳犉犻狀犉犈犜犮犺犪狀狀犲犾（犮狅狉狉犲狊狆狅狀犱犻狀犵狋狅狋犺犲犾狅狑犲狊狋３狉犱

狊狌犫犫犪狀犱犻狀犲狀犲狉犵狔）

图６　沟道截面上的电子分布

犉犻犵．６　犈犾犲犮狋狉狅狀犱犻狊狋狉犻犫狌狋犻狅狀狅狀狋犺犲犮犺犪狀狀犲犾犮狉狅狊狊狊犲犮

狋犻狅狀

５　结论

本文综述了适用于 犆犕犗犛工艺节点在６５狀犿

（相应沟道长度３５狀犿）及其后的器件模拟所要求的

物理过程和数值方法．强调了结合能带计算进行模

拟的必要性．在数值模拟的基础上提出的电路解析

模型有助于采用纳米尺度 犕犗犛器件电路的正确设

计．
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狊狋犪狋犲狊犪狆狆狉狅犪犮犺狋狅犙犕犮狅狉狉犲犮狋犻狅狀犻狀犕犗犛狊狋狉狌犮狋狌狉犲．犛狅犾犻犱

犛狋犪狋犲犈犾犲犮狋狉狅狀，２０００，４４（３）：４０１

［７］　犺狋狋狆：∥犮犿狊．犿狆犻．狌狀犻狏犻犲．犪犮．犪狋／犞犃犛犘

［８］　犌狌犪狀犡犻犿犲狀犵，犢狌犣犺犻狆犻狀犵．犛狌狆犲狉犮犲犾犾犪狆狆狉狅犪犮犺犻狀狋犻犵犺狋犫犻狀犱

犻狀犵（犜犅）犮犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀狅犳犛犻犪狀犱犌犲狀犪狀狅狑犻狉犲犫犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲狊．

犆犺犻狀犲狊犲犘犺狔狊犻犮狊犔犲狋狋犲狉狊，２００５，２２（１０）：２６５１

［９］　犔犪狌狓犛犈，犓狌犿犪狉犃，犉犻狊犮犺犲狋狋犻犕犞．犃狀犪犾狔狊犻狊狅犳狇狌犪狀狋狌犿犫犪犾

犾犻狊狋犻犮犲犾犲犮狋狉狅狀狋狉犪狀狊狆狅狉狋犻狀狌犾狋狉犪狊犿犪犾犾狊犻犾犻犮狅狀犱犲狏犻犮犲狊犻狀犮犾狌犱犻狀犵

狊狆犪犮犲犮犺犪狉犵犲犪狀犱犵犲狅犿犲狋狉犻犮犲犳犳犲犮狋狊．犑犃狆狆犾犘犺狔狊，２００４，９５

（１０）：５５４５

［１０］　犛犺犪狅犡狌犲，犢狌犣犺犻狆犻狀犵．犖犪狀狅狊犮犪犾犲犉犻狀犉犈犜狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀：犪狇狌犪

狊犻３犇狇狌犪狀狋狌犿 犿犲犮犺犪狀犻犮犪犾犿狅犱犲犾狌狊犻狀犵犖犈犌犉．犛狅犾犻犱犛狋犪狋犲

犈犾犲犮狋狉狅狀，２００５，４９（８）：１４３５

０５２
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犇犲狏犻犮犲犛犻犿狌犾犪狋犻狅狀狅犳犖犪狀狅犛犮犪犾犲犕犗犛犉犈犜狊犅犪狊犲犱

狅狀犅犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲犆犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀

犢狌犣犺犻狆犻狀犵
犪狀犱犜犻犪狀犔犻犾犻狀

（犐狀狊狋犻狋狌狋犲狅犳犕犻犮狉狅犲犾犲犮狋狉狅狀犻犮狊，犜狊犻狀犵犺狌犪犝狀犻狏犲狉狊犻狋狔，犅犲犻犼犻狀犵　１０００８４，犆犺犻狀犪）

犃犫狊狋狉犪犮狋：犃狊狋犺犲犱犲狏犻犮犲犮犺犪狀狀犲犾犾犲狀犵狋犺犽犲犲狆狊狊犺狉狌狀犽犳狉狅犿狊犲狏犲狉犪犾狋犲狀狊狀犪狀狅犿犲狋犲狉狊狋狅犪犳犲狑狀犪狀狅犿犲狋犲狉狊，犻狋犺犪狊犫犲犲狀犮狅犿犿狅狀

犾狔犪犵狉犲犲犱狌狆狅狀狋犺犪狋狋犺犲犿狌犾狋犻犵犪狋犲狊狋狉狌犮狋狌狉犲（犻狀犮犾狌犱犻狀犵犉犻狀犉犈犜）犻狊犪狀犲犳犳犲犮狋犻狏犲犿犲犪狀狊犳狅狉犻犿狆狉狅狏犻狀犵狋犺犲犱犲狏犻犮犲犐狅狀／犐狅犳犳狉犪狋犻狅．

犉狅狉犿犪狀狔狔犲犪狉狊，狋犺犲犲犳犳犲犮狋狊狅犳狇狌犪狀狋狌犿犿犲犮犺犪狀犻犮狊（犙犕）狅狀狋犺犲犮犪狉狉犻犲狉犱犻狊狋狉犻犫狌狋犻狅狀犪狀犱狋狉犪狀狊狆狅狉狋犻狀犕犗犛犉犈犜狊犺犪狏犲犫犲犲狀

狉犲犮狅犵狀犻狕犲犱犪狀犱狊狋狌犱犻犲犱．犠犺犲狀狋犺犲犮狉狅狊狊狊犲犮狋犻狅狀狅犳犪犮犺犪狀狀犲犾犻狊犮狅狀犳犻狀犲犱狋狅犪狀狅狉犱犲狉狅犳犪犳犲狑狀犪狀狅犿犲狋犲狉狊，犪犿狅狉犲犳狌狀犱犪犿犲狀狋犪犾

犻狊狊狌犲犻狀狊狅犾犻犱狊狋犪狋犲狆犺狔狊犻犮狊犪狉犻狊犲狊．犜犺犪狋犻狊，狋犺犲犱犲狆犲狀犱犲狀犮犲狅犳犫犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅狉犲犾犲犮狋狉狅狀犻犮狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅狀狋犺犲犵犲狅犿犲狋狉狔狅犳狋犺犲犿犪

狋犲狉犻犪犾犮犪狀狀狅犾狅狀犵犲狉犫犲犻犵狀狅狉犲犱犪狀犱犺犪狊狀狅狀狀犲犵犾犻犵犻犫犾犲犲犳犳犲犮狋狊狅狀犱犲狏犻犮犲犮犺犪狉犪犮狋犲狉犻狊狋犻犮狊．犐狀狋犺犻狊狆犪狆犲狉，狋犺犲犲犳犳犻犮犻犲狀狋犮犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀

狅犳犫犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲犻狀狋犺犲犮犺犪狀狀犲犾狉犲犵犻狅狀狌狊犻狀犵狋犺犲犳犻狉狊狋狆狉犻狀犮犻狆犾犲狊犻狊犱犻狊犮狌狊狊犲犱．犜犺犲犲犾犲犮狋狉犻犮犪犾犮犺犪狉犪犮狋犲狉犻狊狋犻犮狊狅犳犱犲狏犻犮犲狊犪狉犲狅犫

狋犪犻狀犲犱狋犺狉狅狌犵犺狋犺犲狊狅犾狌狋犻狅狀狅犳犛犮犺狉犱犻狀犵犲狉犲狇狌犪狋犻狅狀狑犻狋犺狅狆犲狀犫狅狌狀犱犪狉狔犮狅狀犱犻狋犻狅狀狊，犫犪狊犲犱狅狀狋犺犲犮犪狉狉犻犲狉狋狉犪狀狊狆狅狉狋狆犪狉犪犿犲狋犲狉狊

（狊狌犮犺犪狊犲犳犳犲犮狋犻狏犲犿犪狊狊犪狀犱犿狅犫犻犾犻狋狔）犳狉狅犿犫犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲犮犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀．犜犺犲狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆犫犲狋狑犲犲狀犮犪狉狉犻犲狉犿狅犫犻犾犻狋犻犲狊犪狀犱狋犺犲

犮狉狔狊狋犪犾狅狉犻犲狀狋犪狋犻狅狀犻狊犪犾狊狅狊狋狌犱犻犲犱，狋犪犽犻狀犵犻狀狋狅犮狅狀狊犻犱犲狉犪狋犻狅狀狋犺犲狊狋狉犲狊狊犲犳犳犲犮狋狊狅狀狋犺犲犫犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲犪狀犱狊犮犪狋狋犲狉犻狀犵犿犲犮犺犪狀犻狊犿狊．

犓犲狔狑狅狉犱狊：犕犗犛犉犈犜；犫犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲；狀犪狀狅狊犮犪犾犲；犱犲狏犻犮犲狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀

犈犈犃犆犆：２５６０

犃狉狋犻犮犾犲犐犇：０２５３４１７７（２００６）犛００２４８０４

犘狉狅犼犲犮狋狊狌狆狆狅狉狋犲犱犫狔狋犺犲犖犪狋犻狅狀犪犾犎犻犵犺犜犲犮犺狀狅犾狅犵狔犚犲狊犲犪狉犮犺犪狀犱犇犲狏犲犾狅狆犿犲狀狋犘犾犪狀狅犳犆犺犻狀犪

犆狅狉狉犲狊狆狅狀犱犻狀犵犪狌狋犺狅狉．犈犿犪犻犾：狔狌狕犺犻狆＠狋狊犻狀犵犺狌犪．犲犱狌．犮狀

　犚犲犮犲犻狏犲犱２８犇犲犮犲犿犫犲狉２００５，狉犲狏犻狊犲犱犿犪狀狌狊犮狉犻狆狋狉犲犮犲犻狏犲犱１８犕犪狔２００６ ２００６犆犺犻狀犲狊犲犐狀狊狋犻狋狌狋犲狅犳犈犾犲犮狋狉狅狀犻犮狊

１５２


