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Nanoelektronische Bauteile auf dem «Computer-Priifstand»

Mit einem speziellen Computerprogramm kénnen Forscher der ETH Ziirich
elektronische Nanobauteile simulieren. Sie unterstiitzen damit die Materialwissenschaft
und Industrie in Entwicklung und Produktion.

Elektronische Bauelemente sind heute oft nur noch wenige Nanometer (Milliardstel Meter)
gross. Gemass dem sogenannten Mooreschen Gesetz halbiert sich beispielsweise die Grosse
eines Transistors alle zwei Jahre. Nur so ist es moglich, heute auf dem Chip eines Smartphones
zwei Milliarden Transistoren im Nanoformat zu platzieren. Die Winzlinge garantieren, dass das
Smartphone die stindig wachsenden Anforderungen erfiillen kann - Telefon und Fotoapparat
zu sein so wie Videokamera, Suchmaschine, personlicher Gesundheitswachter und Entertainer
auf hohem Niveau. Dabei miissen die Bauteile energieeffizient arbeiten und glinstig
produzierbar sein.

Umso winziger elektronische Bauteile werden, umso schwieriger ist jedoch ihre Herstellung.
Zum Vergleich: ein rotes Blutkérperchen hat einen Durchmesser von 7.000 Nanometer und ein
menschliches Haar 80.000 Nanometer. Einen Transistor von der Grdésse von 20 Nanometern
und kleiner aus Halbleitern wie dem Element Silizium herzustellen, ist deshalb nicht nur eine
technische Herausforderung. Auch physikalische Effekte, sogenannte quantenmechanische
Gesetzmassigkeiten fithren dazu, dass sich im Nanometer-Massstab die Eigenschaften der
Materialien verdndern. Das macht Designern und Ingenieuren bei der Entwicklung und dem
Bau von Nano-Bauelementen das Leben schwer. Unterstiitzung finden diese nun bei ETH-
Professor Mathieu Luisier vom Institut fiir Integrierte Systeme der ETH Ziirich.

Computer-Vorhersage

Luisier entwickelt seit liber zehn Jahren eine Software weiter, die Transistoren der Zukunft
simuliert, die nur noch wenige Nanometer gross sind. Unterstiitzt wird er dabei vom CSCS-
Supercomputer «Piz Daint», der vorherzusagen hilft, was passiert, wenn sich in der Welt der
Nanomassstdbe Materialzusammensetzung, Form und Grosse verdandern. Fiir Luisier ist «Piz
Daint» derzeit die beste und effizienteste Simulationsmaschine bei der Suche nach neuen,
idealen Materialkombinationen. Die Arbeit des ETH-Professors stosst bei der Industrie auf
grosses Interesse, da die Simulationen Experimentierzeit und Kosten im Entwicklungsprozess
neuer effizienter elektronischer Bauelemente einspart.

Ein Problem, wenn Milliarden herkdmmlicher Transistoren auf einem Chip platziert werden,
ist, dass sie sehr viel Warme erzeugen und deshalb leicht iiberhitzen. Grund dafiir ist, dass die
Elektronen auf ihrem Weg durch den Transistor Energie abgeben. Luisier und sein Team
simulieren mit ihrer Software OMEN - einem sogenannten Quantensimulator - auf atomarer
Ebene den Transport der Elektronen, um zu untersuchen, was genau geschieht. Der simulierte
Transistor besteht aus einem Nano-Draht aus Siliziumkristallen. «Fliessen die Elektronen
durch den Draht, besitzen sie anfangs noch eine hohe, konstante Energie, die dann aber
allmahlich abnimmt und vom Kristallgitter des Siliziums in Form von sogenannten Phononen
aufgenommen wird», erklart Luisier. Indem die Elektronen und Phononen miteinander
wechselwirken wird der Kristall erhitzt, die Gesamtenergie bleibt erhalten - ein Beweis fiir die
Forscher, dass ihr Modell den Prozess korrekt wiedergibt. Ziel ist, den Transistor auf der
Grundlage der durch die Simulationen gewonnen Erkenntnisse nun so zu bauen, dass die
Elektronen auf ihrem Weg moglichst wenig Energie verlieren.
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Mit den Kristallen spielen

In ihren Simulationen kénnen die Forscher einerseits mit der Anordnung unterschiedlicher
Kristallebenen im Kristall «spielen» und die Kristallstruktur verandern, oder Silizium durch ein
anderes Halbleitermaterial ersetzen. Andererseits kénnen sie die Funktionalititen und
unterschiedlichen Eigenschaften der simulierten Kristalle tiberpriifen.

Beispielsweise simulierten die Forscher einen Nanodraht, dessen Kanal umhiillt ist von einem
Oxyd und von einem metallischen Kontakt (Gate). In diesem sind die von den Elektronen
abgegebenen Phononen sozusagen gefangen. Die Phononen kénnen nur punktuell, am Anfang
und am Ende des Nanodrahts, die Struktur verlassen. «Ersetzt man die Hiille um den Draht
durch eine Struktur, die wie ein Omega-Buchstabe aussieht, ergibt sich eine gréssere Fliache,
liber die die Phononen entweichen kénnen», sagt Luisier. Steht die Flache zudem in direktem
Kontakt mit einem Kiihlsegment, erhitzt der Transistor weniger stark.

Die Halbleiter wiirden aber auch weniger Hitze produzieren, wenn sie aus Materialien wie
Indium-Gallium-Arsenid oder Germanium gebaut werden wiirden. Denn durch diese
Materialien kénnen sich die Elektronen schneller hindurchbewegen. Allerdings sind sie viel
teurer als Silizium.

Wahrend den Simulationen erzeugen die Forscher Atom fiir Atom der entworfenen Strukturen.
Wie in der herkdmmlichen sogenannten «ab-initio»-Methode, die intensiv verwendet wird, um
die Eigenschaften von Materialien zu analysieren, wird auch in den Simulationen der Forscher
um Luisier die Schrodinger-Gleichung geldst. Dadurch kénnen sie untersuchen, wie Elektron
und Phonon miteinander interagieren.

Es gibt aber zwei Hauptunterschiede: Wahrend die «ab-initio»-Methode die Wellenbewegung
der Elektronen in einem geschlossenen System oder in einem sich periodisch wiederholenden
System 16st, erganzt die Gruppe von Luisier die Methode mit offenen Randbedingungen.
Dadurch ist es moglich, Transport zu simulieren. Die Wissenschaftler kénnen dann sowohl die
Elektronenstréme wie auch die thermischen Stréme beobachten und zudem die Kopplung mit
der Umgebung beschreiben, die Wechselwirkung des Elektronenflusses mit den thermischen
Fliissen. Ein weiterer Unterschied ist, dass die Berechnungen mit OMEN derzeit noch anhand
empirischer Modelle durchgefiihrt werden, da sie «ab-initio» noch zu komplex und
rechenintensiver sind.

Rechnerische Hochleistung

In Zusammenarbeit in einem PASC-Projekt mit Wissenschaftlern der Universita della Svizzera
italiana und der EPF Lausanne werden derzeit jedoch neue Algorithmen entwickelt, damit die
Berechnungen effizienter werden. «Mittelfristig wollen wir alle empirische durch ,ab-initio“-
Modelle ersetzen, damit wir Strukturen aus unterschiedlichen Materialien leichter und genauer
berechnen koénnen», sagt Luisier. «Daflir brauchen wir die optimierten Algorithmen und
Maschinen wie Piz Daint».

Luisier betont aber, dass ihre empirische Vorgehensweise absolut state-of-the-art sei, wie es sie
seines Wissens bisher bei der Entwicklung von elektronischen Nano-Bauelementen nicht gebe.
Ein weiterer Forschungsschwerpunkt seiner Gruppe liegt auf der Simulation von Lithium-
lonen-Batterien. «Wenn wir die Warmeentwicklung in Transistoren oder Batterien genauer
verstehen, konnen wir entsprechend bessere Designs vorschlagen», sagt Luisier. <OMEN ist ein
Bauelement-Simulator der neuen Generation, bei dem Ingenieure Konzepte verwenden, die
zuvor nur in den Materialwissenschaften, Chemie oder Physik verwendet wurden.»
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