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考虑量子效应的高 k栅介质 SOI MOSFET特性研究*
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本文主要研究考虑量子效应的高 k栅介质 SOI MOSFET器件特性. 通过数值方法自洽求解薛定谔方程和泊松

方程,得到了垂直于 SiO2/Si界面方向上载流子波函数及能级的分布情况,结合 Young模型,在考虑短沟道效应和

高 k栅介质的情况下,对 SOI MOSFET的阈值电压进行模拟分析.结果表明: 随着纵向电场的增加,量子化效应致使

反型层载流子分布偏离表面越来越严重,造成了有效栅氧化层厚度的增加和阈值电压波动.采用高 k 栅介质材料,

可以减小阈值电压,抑制 DIBL效应.较快的运算速度保证了模拟分析的效率,计算结果和 ISE仿真结果的符合说明

了本文的模型精度高.
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1 引 言

随着 CMOS技术进入纳米尺度,器件在等比例

缩小技术方面的不断进步和巨大成功,集成电路才

有了今天的辉煌成就.近几年, 已有一些文章报道

了小于 100 nm的 MOS器件的研究和制作, 65 nm,

45 nm乃至 30 nm CMOS都已经投入了生产使用.

但是器件尺寸的进一步缩小, 已经接近其物理极

限,许多小尺寸效应的研究刻不容缓 [1−3]. 为了保

证栅对沟道电荷的控制力, 抑制短沟道效应, 通常

要求栅氧化层厚度随沟道长度的缩小而减小,同时

希望沟道的掺杂浓度不断提高,这些变化将使垂直

于 Si/SiO2 界面方向的电场增加, Si中界面附近的

势阱加深,沟道反型层中的载流子被约束在表面很

窄的势阱中,载流子沿垂直于表面方向的运动时量

子化. 研究表明,这一现象对器件的性能,特别是阈

值电压有很大的影响 [4−7]. Wirth等发现沟道长度

为 30 nm的 MOS晶体管的 Id-Vg 特征曲线出现了

振荡,产生振荡的原因是沟道电子的量子化效应和

库仑阻塞效应 [8], 传统 CMOS结构将被 SOI等新

结构器件或者纳电子器件所代替,这是一个必然的

发展趋势. 同时, 在 MOS 器件尺寸等比缩小进程

中, 电源电压并没有按相同比例同步减小, 这使得

器件内部电场增强. 当 MOS器件栅介质厚度下降

到 2 nm左右时,栅极泄漏电流增加,器件无法正常

工作.因此, 高 k 栅介质已是一个非常热门的研究

课题 [9,10].

2 泊松方程和薛定谔方程自洽求解

高 k 栅介质 SOI MOSFET器件的剖面结构示

意图如图 1 所示. 图中高 k 栅介质的厚度为 tox,

沟道的厚度为 tsi,埋氧化层的厚度为 tb,沟道长度

为 L,沟道的掺杂浓度为 NA.

为了满足计算模型的普适性,计算过程采用载

流子费米统计和掺杂浓度的部分电离模型 [11]. 根

据泊松方程有

dV 2

dy2
= −q

ε
(N+

d −N−
a + p− n), (1)
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其中 V 为沿器件 y 方向的电势, q 为电荷电量, ε

为介电常数,电势与导带底和价带顶能量之间的关

系如下:

Ec = −qV, (2)

Ev = −qV − Eg, (3)

其中 Eg 为禁带宽度.在器件内部,电荷分布决定电

势分布,而电势分布反过来又影响电荷分布,因此,

器件结构中的电势分布可以通过载流子统计分布

与泊松方程的自洽求解求得,计算过程如图 2所示.

图中的 r为电势增量的松弛因子,实际计算过

程中, r的取值从 0.001开始不断缓慢增大,从而实

现其优化. 电势差的判别值 e对载流子浓度的精度

影响很大, 通常取 10−6 eV 即可. 在使用泊松方程

求解电势的过程中,本文采用了有限差分法将其化

成差分数值方程

Vi+1 − 2Vi + Vi−1

h2
= −ρ(i)

ε
, (4)

其中, Vi表示第 i个格点的电势值, ρi表示第 i个格

点的电荷浓度, h表示格点之间的距离,则泊松方程

化为各点上的线性方程
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方程组右边第二项中 V1 和 Vn 分别表示栅电

压和衬底电压.

图 1 高 k栅 SOI MOSFET结构示意图

在栅介质和沟道的交界处,因为量子化效应的

存在, 限制了电子在垂直于界面方向的自由运动.

因此, 在计算时必须引入薛定谔方程来求解, 垂直

于界面方向的导带底势阱对电子的量子限制可以

用有效质量近似下的薛定谔方程描述:

− ~2

2

d

dy

[
1

m∗(y)

d

dz
ψ(y)

]
+ EC(y)ψ(y)

=Eψ(y), (6)

其中, m∗ 为电子的有效质量, ψ 为二维电子气的波

函数, E 为量子化能级, EC为导带底能量.

图 2 SOI MOSFET沟道电势计算流程

同样的道理, 对于薛定谔方程, 需要将二阶微

分表达式转换为差分格式, 本文采用等间距离散,

格点间距为 ∆h,则薛定谔可转化为

− ~2

2∆h2
1

m∗
i+1/2

ψi+1 +

(
~2

2∆h2

×
(

1

m∗
i+1/2

+
1

m∗
i−1/2

)
+ Ei

C

)
ψi

− ~2

2∆h2
1

m∗
i−1/2

ψi−1 = Eψi, (7)
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其中, m∗
i+1/2为电子有效质量在第 i个点和第 i+1

个点的平均值. 同时运用 MATLAB 计算软件中

的 eig函数可以求解矩阵本征值和本征函数,泊松

方程和薛定谔方程的自洽求解如图 3所示.

图 3 自洽求解薛定谔 -泊松方程流程图

计算经验表明, 图 2 的计算结果误差越小, 薛

定谔-泊松方程的迭代次数越少,计算时间越短,通

常初始电势的误差要小于 10−10 eV.图中的 ε为电

势误差的判别值.

3 考虑量子效应的阈值电压

在考虑量子化效应后,反型层电子浓度的最大

值出现在半导体沟道内, 使得载流子与界面的平

均距离较经典的情况下相差 ∆y, 电场会在 ∆y

上产生额外压降 ∆ϕQM
s , 且有效氧化层厚度变

为 tox+εox×∆y/εsi,当栅氧化层非常薄时, ∆y对氧

化层电容的影响非常显著,此差值可以表示为 [12]

∆y =

(
9h2

16π2qm∗Eeff

)1/3

− 3KT

2qEeff
, (8)

其中 Eeff 为反型沟道纵向有效电场. 因此,阈值表

面势由经典情况的 ϕsTH变为考虑量子效应的

ϕsTH = 2ϕf +∆ϕQM
s , (9)

根据 QM 模型, 要使表面反型层载流子电荷面密

度 QQM 达到和经典模型得到的强反型时反型载流

子面密度 QCL 同样的值,则要加上 ∆ϕQM
s ,可以将

这种差异表达为

∆ϕQM
s =

K0T

q
ln

(
QCL

QQM

)
. (10)

因此, 考虑量子化效应以后, 只有当器件的表面势

最小值等于 ϕsTH 时,可以认为器件导通,此时可以

得到器件的阈值电压.

4 结果与分析

薛定谔 -泊松方程自洽模拟可以精确计算体系

载流子分布和静电势能分布, 结合 ISE 仿真, 对本

文的计算结果进行验证. 在使用 ISE的过程中, 采

用了高场饱和迁移率模型、载流子散射迁移率模

型、SRH复合模型、雪崩模型,同时为引入量子化

效应,采用了 Van Dort量子修正模型,对于高 k 材

料的模拟,编写了 Al2O3和 HfO2参数文件.图 4和

图 5给出了自洽解模拟 SOI MOSFET器件界面势

垒和反型层电子面密度的分布图. 从图中可以看出,

由于强电场的存在,栅介质和硅沟道界面附近的沟

道发生了能带弯曲 [13,14], 电子面密度在界面处很

小,随着离开表面距离的增加,电子浓度先增加,达

到峰值以后减小,分布也有所展宽. 同时,随着外加

栅电压越高,则电子面密度最大值越靠近栅介质和

硅沟道的界面, 并且电子分布的宽度减小. 这些都

是因为能级量子化效应引起的载流子分布在空间

上产生位移所导致的.

图 4 界面势垒的分布图

图 6 所示为最低 2 个子带上电子浓度占总浓

度的百分比, 本文仅计算了最低二个子带,从图中

可以看出,当栅电压从 0 V变化到 3 V时,最低二个

子带的电子数量占总载流子数量的 90%左右. 由于

能量量子化, 载流子遵守离散子带分布,进而取代

了经典理论的连续能带. 因此, 每个子带的载流子
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密度可由子带能级和二维态密度计算得出.从计算

结果可以看出,最低两个子带的载流子在总电子数

量中占支配地位. 所以, 采用最低的二个子带来简

化计算也是十分合理的.

图 5 载流子浓度的分布图

图 6 最低两个子带电子浓度占总浓度的百分比

阈值电压是器件的最重要的参数,它定义为器

件开始导通时的电压,阈值电压对于电路性能的影

响很大.因此,建立精确的阈值电压模型非常重要.

图 7给出了阈值电压随沟道长度的变化,从图中可

以看出,在考虑量子化效应的条件下, 器件的阈值

电压明显高于经典情况下的器件阈值电压,这与前

面的理论分析一致.同时, 随着器件沟道长度的减

小,器件的阈值电压也随着减小. 从图中可以看出,

本文的计算结果与 ISE仿真结果基本一致,证明了

本文计算过程的正确性. 但在经典情况下, 器件的

阈值电压下降的较快,这是由于量子效应引起的阈

值电压增加部分抵消了由沟长减小引起的阈值电

压的减小. 因此,在建立小尺寸器件的阈值电压时,

不考虑量子化效应会造成一定的误差.

随着器件尺寸越来越小,栅极漏电流对器件性

能的影响已经不能忽视,因此要选取高 k材料来代

替传统的 SiO2 层,提高栅氧化层的物理厚度.图 8

给出了阈值电压漂移随栅氧化层介电常数的变化,

这里阈值电压漂移定义为短沟道阈值电压和沟长

为 200 nm的器件阈值电压的偏离. 从图中可以看

出,随 k 值增加, 量子修正的短沟道阈值电压模型

给出比经典模型小得多的阈值电压漂移,即未考虑

量子化效应的经典短沟道模型过高地估计了 k 值

的影响.图中 ISE仿真数据给出了 k 为 20, 40, 60,

80, 100 时阈值电压的漂移, 本文计算结果很好的

符合了 ISE模拟结果.图 9给出了在不同的栅氧化

层 k值下,器件阈值电压随沟道层厚度的变化关系,

从图中可以看出,随着栅氧化层 k 值的减小, 阈值

电压随沟道层厚度的增加而减小的量越来越大,这

说明随着高 k介质的介电常数的增加,器件的阈值

电压减小随沟道 Si层厚度的增加越来越不明显.

图 7 阈值电压与沟道长度的关系

图 8 阈值电压漂移与栅氧化层介电常数的关系
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图 9 阈值电压与沟道厚度的关系

图 10 DIBL效应随沟道长度的变化

图 10 给出了在考虑量子化效应的情况下, 器

件的 DIBL 随沟道长度的变化. 如图所示, 当器件

的沟道长度小于 50 nm时,随着栅氧化层介质 k值

的减小而增大,而当沟道长度大于 50 nm时, 器件

的 DIBL 效应都比较小, 基本都趋近零. 由计算结

果可以看出,采用高 k栅氧化层介质的器件有更好

的 DIBL抑制能力.

5 结 论

随着器件尺寸的不断减小, SOI MOSFET凭借

其突出的优点成为了研究热点. 本文通过自洽求

解薛定谔 -泊松方程,对高 k 栅介质 SOI MOSFET

进行了数值计算. 从计算结果可以看出, 考虑量子

化效应以后,器件沟道的反型层载流子偏离栅介质

和沟道界面,增大了栅氧化层厚度.同时,随着 k值

增加, 量子修正的器件阈值电压比经典情况下有

小的多的阈值电压漂移,量子效应和短沟道效应对

阈值电压的影响有互相补偿的作用. 采用高 k 栅

介质, 不仅能有效降低器件的栅极泄漏电流, 而且

对 DIBL的抑制能力更强. 本文的计算过程采用成

熟的有限差分方法, 具有计算速度快, 精度高的特

点, 通过与 ISE 仿真结果对比, 也证明了本文计算

过程的正确性.
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Abstract

In the paper, we mainly investigate the SOI MOSFET characteristics of high-k gate dielectric with quantum effect. Self-consistent

solutions of Schrödinger and Poisson equation are solved in this paper to obtain carrier wave function in the directiong perpendicular

to the SiO2/Si interface and energy level distribution. Based on Young model, the threshold voltage and short-channel effects of SOI

MOSFET with high-k gate dielectric are simulated and analyzed. The carrier distribution in inversion layer deviates from the surface

with the increase of longitudinal electric field, which is caused by quantum effect. It increases the thickness of effective gate oxide and

fluctuation of threshold voltage. Meanwhile, high-k gate dielectric materials can reduce the threshold voltage and restrain the DIBL

efficiently. The calculation results matching ISE simulation results show that the model has a high-level accuracy, and faster operation

ensures the efficiency of the simulation analysis.
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