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Transportuntersuchungen und quantenmechanische Beschreibung von
Einelektronenstrukturen in Halbleiterheterostrukturen

Die vorliegende Arbeit behandelt das System einer Resonanten Tunneldiode im Einelektronenbe-
reich innerhalb einer Halbleiterheterostruktur mit vollstindiger lateraler Einschniirung. Schwer-
punkt der sowohl theoretischen als auch experimentellen Untersuchungen stellt die Betrachtung
des Einelektronentransportes und der elektronischen Struktur unter dem Einflul eines dufle-
ren Magnetfeldes dar. Der Quantendot ist dabei {iber Tunnelbarrieren an zwei Elektronenre-
servoire angekoppelt. Im theoretischen Teil der Arbeit wird unter Zuhilfenahme von Realtime-
Greenfunktionen der Magnetotransport modellméfig beschrieben. Desweiteren gelingt durch die
Betrachtung einer gendherten projezierten Dichtematrix eine weiterfithrende Klassifikation und
Simulation der elektronischen Struktur typischer Quantendotsysteme, insbesondere die Defini-
tion eines kapazitiven Regimes. Im experimentellen Teil wird die Realisierung eines vertikalen
Feldeffekttransistors mit lateralem Schottkygate (MESFET) und eingebetteter Doppelbarrieren-
struktur vorgestellt. Das so hergestellte Quantendotsystem mit variabler lateraler Quantisierung
wird mit Hilfe von Tieftemperatur-Magnetotransportmessungen charakterisiert. Ein Vergleich
der so gewonnenen Einelektronen-Stufenkennlinien als Funktion der dufileren Parameter gestattet
einen direkten Vergleich mit dem theoretisch simulierten System des ersten Teils bei geeigne-
ter Wahl der Strukturparameter. Es zeigt sich eine sehr gute Ubereinstimmung im Rahmen der
anzusetzenden Fehlerquellen.

Investigation of Electronic Transport and Quantum Mechanical Description of
Single-Electron Structures in Semiconductor Heterostructures

In this thesis the system of a laterally confined resonant tunneling diode in the single-electron
transport regime is considered. Here the double barrier system is embedded in a semiconductor
heterostructure. The following investigations focus mainly on the electronic transport and elec-
tronic structure inside such a quantum dot system, which is coupled to the two electron reservoirs
via tunnel barriers. Experimental as well as theoretical results are presented. In particular the
influence of an external magnetic field on this system is discussed. The theoretical part gives a
description of the magneto-transport by use of a quantum dot model system based on realtime
Green’s functions. Furthermore the consideration of a projected density matrix provides insight
into the electronic structure of the quantum dot. As a result a capacitive quantum dot regime is
defined employing the results of the numerical simulations. In the experimental part of the thesis
a vertical field effect transistor with a lateral Schottky-Gate (MESFET) and an embedded dou-
ble barrier structure is presented. Magneto-transport measurements in the sub-Kelvin regime are
performed on such a quantum dot system with variable lateral quantization energy controlled by
the applied gate voltage. The analysis of the observed typical step-current-voltage characteristics
yields information about the electronic structure of the system for the given boundary conditi-
ons. A direct comparision of the simulated characteristics of the structure with the measurements
shows a very good agreement within the error boundaries for a suitable choice of open structure
parameters in the theoretical quantum dot model.
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Kapitel 1

Einleitung

Die wohl entscheidensten Experimente zur Entwickung der Quantentheorie zu Beginn dieses Jahr-
hunderts stellten spektroskopische Untersuchungen an Atomen und Molekiilen dar. Dabei lieferten
optische Emissions-Spektren einen direkten Einblick in Zustandsinderungen im wahrsten Sinne
des Wortes. Das Versagen klassischer Theorien zur Stabilitit und energetischen Struktur eines
Atoms, geschweige denn eines Molekiils, fithrte zwangslidufig zur Entwicklung der Grundideen
zur heutigen Quantentheorie [1]. Im Lichte der neuen Beschreibungsweise dieser Experimente
stellt das elektromagnetische Feld sozusagen die Schnittstelle zwischen dem Experimentator und
dem untersuchten Atom dar. Dieses Feld spielt die Rolle einer Sonde, die an das Materiesystem
koppelt. Interessanterweise werden dadurch die Zustandsinderungen, die zur Emission und Ab-
sorption von Licht fithren, aber iiberhaupt erst erméoglicht. Die Materie besteht dabei aus einem
Vielelektronensystem in einem oder mehreren Coulombpotentialen der Atomkerne. Im einfach-
sten Fall basiert die Anregung des Systems auf Teilchenstof} in einer elektrischen Gasentladung
[2].

Mit den Methoden der heutigen III/V-Halbleitertechnologie erlebt das vorgestellte Konzept ei-
ne Rennaissance, es wird sogar erheblich erweitert. Die Grundidee der vorliegenden Arbeit ist
die experimentelle Realisierung und die theoretische Beschreibung eines “kiinstlichen Atoms”
oder “Quantendots”, eingebettet in einer Halbleiterheterostruktur [3]. Es wurde unter Ausnut-
zung der Halbleitertechnologie ein neuartiges mesoskopisches Bauelement konstruiert, in dem das
bindende Einteilchenpotential extern variiert werden kann mit typischen Bindungsléngen im Be-
reich von einigen 10 bis 100 nm [4, 5, 6, 7, 8, 9]. Im wesentlichen sind dabei zwei interessante
Ans#itze enthalten. Zum einen bietet die Doppelbarrierenstruktur einer Resonanten Tunneldiode
[10] einen Potentialtopf fiir Elektronen mit einer Ankopplung zur Auflenwelt iiber zwei Tun-
nelbarrieren. Zum anderen liefert das Prinzip eines Feldeffekttransistors mit allumschliefender
Schottky-Gateelektrode iiber seine steuerbare Verarmungszone ein variables, bindendes Potenti-
al. Zu einer dreidimensionalen Struktur vereinigt, erhdlt man eine mafigeschneiderte Quantenbox
fiir Elektronen, eingebettet im Kanal eines vertikalen MESFETs mit sub-mikrometer Abmessun-
gen.

Der in dieser Arbeit verfolgte Ansatz zur Spektroskopie innerhalb einer derartigen Struktur ba-
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siert nicht auf der Detektion emittierter Lichtquanten sondern auf dem direkten Elektronen-
transport durch das kiinstliche Atom hindurch. Zwei Elektronenreservoire, die iiber die beiden
Tunnelbarrieren an den Quantentopf der Resonanten Tunneldiode gekoppelt sind, dienen nun als
Sonde. Offensichtlich befindet sich das gebundene Vielelektronensystem bei Stromfluf}, das heifit
bei Elektroneninjektion von einem Reservoir durch das kiinstliche Atom hindurch zum zweiten
Reservoir, in einem Nichtgleichgewichts-Zustand. Dem Experimentator stehen hier als Schnitt-
stelle zwei Elektronenreservoire in der Gestalt zweier elektrischer Zuleitungen zur Verfiigung. In
gewisser Weise stellt die Differenz der chemischen Potentiale in den Zuleitungen das Analogon
zum Detektions-Energiefenster der optischen Spektroskopie dar. Ein &ufleres Magnetfeld beein-
fluBt dabei die elektronische Struktur innerhalb des kiinstlichen Atoms in gezielter Weise und gibt,
in Analogie zum historischen Zeeman- und Paschen-Back-Effekt, ein niitzliches experimentelles
Hilfsmittel zur Hand [11, 12, 13].

Der Zustand des Systems wird quantenfeldtheoretisch beschrieben unter Zuhilfenahme von Me-
thoden der Nichtgleichgewichts-Thermodynamik. Unter Verwendung des Konzepts der Green-
Funktionen {14, 15, 16, 17] wird der elektronische Transport formuliert. Ein Ansatz zur direkten
Berechnung einer Vielteilchen-Dichtematrix eines projezierten Systems [18] gestattet dabei die ge-
nauere Betrachtung der elektronischen Struktur innerhalb des Systems. Ein wesentlicher Aspekt
der theoretischen Untersuchungen stellt die Elektron-Elektron-Wechselwirkung dar, welche im

hier untersuchten Regime im allgemeinen nicht mehr durch Meanfield-Niherungen beschreibbar
ist.

Vom Standpunkt der Grundlagenphysik bietet sich beim vorgestellten System also sowohl eine
Moglichkeit zur Priifung grundlegender Annahmen der Quantenstatistik von wechselwirkenden
Vielelektronen-Systemen in Nichtgleichgewichts-Zustéinden als auch ein Zugang zu Transport-
grofien der untersuchten Halbleiter. So gelingt es im Rahmen dieser Arbeit, den Kreis zwischen

den aufgestellten theoretischen Modellen und den dazu durchgefithrten experimentellen Untersu-
chungen zu schlieflen.

Anders betrachtet liefert die vorliegende Untersuchung allerdings auch weitreichende Einblicke in
Effekte, die unweigerlich auftreten bei dem fortschreitenden “downscaling” der anwendungsori-
entierten Halbleitertechnologie. Im wesentlichen treten hier typisch quantenmechanisch bedingte
Phénomene wie das Elektronen-Tunneln und die Moglichkeit von Resonanzen bei Vielfachstreu-
ung auf. Letzteres wird in der Resonanten Tunneldiode sogar direkt ausgenutzt. Ein wesentlicher
Aspekt ist auch das Zusammenbrechen vieler Meanfield-Ndherungen fiir Ladung, Teilchenzahl
und Wechselwirkungsterme, welche nun quantenmechanisch korrekt als Observab,len behandelt

werden Tnﬁssen. Sicherlich ist der Einflu8 einzelner Stérstellen ebenfalls von zunehmender Bedeu-
tung bei kleiner werdenden Lingenskalen.
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Theorie

Voraussetzung fiir die Beschreibung von elektronischem Transport in wechselwirkenden Vielelek-
tronensystemen ist die Nichtgleichgewichts-Thermodynamik. So wird im folgenden der Trans-
port mit Hilfe von Greenfunktionen mit verallgemeinerten Selbstenergie-Randbedingungen im
Rahmen eines Tight-Binding-Modells beschrieben. Bei Beschrankung auf spezielle Einteilchen-
Observablen, wie Teilchenzahl und Gesamtspin, wird anschlieend eine genauere Formulierung
dieser Gréfien durch die Betrachtung der Dichtematrix eines projezierten Systems gegeben.

Das Hauptaugenmerk der vorliegenden Arbeit liegt auf elektronischen Systemen in mesoskopi-
schen Halbleiterheterostrukturen, die iiber Tunnelbarrieren an Reservoire angekoppelt sind, wel-
che als Quelle und Senke fiir Teilchentransport dienen. Sowohl theoretisch als auch experimentell
ist die Resonante Tunneldiode mit sub-pm Abmessungen pradestiniert fiir Untersuchungen an
Einelektronensystemen einiger wechselwirkender Elektronen.

In diesem Kapitel sollen theoretische Ans#itze zum elektronischen Transport und zur Elektronen-
struktur innerhalb derartiger Systeme vorgestellt werden. Insbesondere gelingt der Briickenschlag
zum Experiment im Kapitel 5 durch die Vorhersage und den anschlieflenden Vergleich der expe-
rimentell zugéinglichen Strom-Spannungs-Kennlinien.

2.1 Quantentransport

Gegenstand aller Untersuchungen dieser Arbeit ist das Elektronenfeld mit Erzeuger- und Vernich-
teroperatoren U(%,t, ¢) und ¥(&,t, o). Ein reiner Zustand dieses Systems wird beschrieben durch
einen Vektor des Fockraumes (d.h dem Raum der Vielteilchenzusténde). Die Zeitentwicklung eines
Operators X geschieht gemif dem Heisenbergbild zum Hamiltonoperator H des Systems:

d

Bei Transportuntersuchungen befindet sich das System allerdings im allgemeinen nicht in einem
reinen Zustand. Man muf} hier ein thermodynamisches Ensemble betrachten, dessen Zustand
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(oder “Priparation”) durch eine zeitunabhangige Dichtematrix p beschrieben wird [19). Der Er-
wartungswert einer Observablen X lautet dann

(X) = Te(pX). (2.2)

Bei der Betrachtung eines elektronischen Bauelementes hat man es mit einem offenen System
zu tun, welches an mehrere Elektronenreservoire gekoppelt ist. Man mufl daher mathematisch
von einem abgeschlossenen Gesamtsystem, bestehend aus dem eigentlichen Bauelementsystem
und allen Reservoiren (dem “Rest der Welt” oder “Umgebung”), in einem Nichtgleichgewichts-
zustand p ausgehen. Man beachte, dal die Nichtdiagonalelemente von p beziiglich Bauelement
und Reservoir gerade den Transport zwischen den Teilsystemen beschreiben. Die Formulierung
des gekoppelten Systems geht, unter der Annahme einer beliebig grofen Umgebung im Vergleich
zum Bauelementsystem, von einer ungestdrten Umgebung aus. Im Schrédingerbild 188t sich dieser

Naherungsansatz in der Zeitentwicklung der projezierten Dichtematrizen p; = Tr;(p) der Reser-
voire % als

pilt) = p9 (1) (2.3)

schreiben, wobei die Zeitentwicklung p7* fiir jedes Reservoir ¢ einzeln fest vorgegeben ist. Typi-
scherweise ist jedes Reservoir fiir sich betrachtet jeweils in einem thermodynamischen Gleichge-
wichtszustand zur Temperatur 7; und zum chemischen Potential p;:

1 1 .
pi = Zexp <_7v”_B_Ti (H1 - /MM‘)); (2.4)

wobei N; der Teilchenzahloperator und H; der Hamiltonoperator des Reservoirs ¢ ist. (Z; ist die
groBkanonische Zustandssumme zur Normierung von p;.) Man denke hier anschaulich an einen
“angelegten” Spannungsverlauf. Diese Bedingung impliziert dann im allgemeinen eine irreversible
Zeitentwicklung des Gesamtsystems. (Zur Diskussion von Irreversibilitit offener Systeme siche
[19, 20].) In diesem Sinne liefert die Umgebung “Randbedingungen” an das Bauelement. Die
mathematische Formulierung der Bedingungen an die Reservoire und die Auswirkungen auf das

Bauelement gestaltet sich im Rahmen der nun folgenden Formulierungen durch Greenfunktionen
recht elegant.

Alle Mefigrofien des Systems, wie Teilchendichte oder Stromdichte, lassen sich als Erwartungs-
v&ferte von Observablen schreiben. Das heifit, bei der Messung einer Strom-Spannungs-Kennlinie
eines Bauelementes werden die chemischen Potentiale der angekoppelten Reservoire i vorgegeben
und der sich dabei einstellende Strom-Erwartungswert gemessen. Wir wollen davon ausgehen, dafl
es sich selbst bei Hochfrequenz-Spannungen immer noch um quasistatische Veré'mderunger,l der
Reservoire handelt, wenn man dies mit den internen Relaxationszeiten der Reservoire vergleicht.

Zur Beschreibur}g von Korrelationen (raumlicher und zeitlicher Art) in Nichtgleichgewichts-
Sy'stemen, definiert man dazu im allgemeinen vier (Realtime-)Greenfunktionen [21, 22]. (Die
zeitgeordneten Funktionen kann man aus diesen dann durch Linearkombination erhalten.) Die
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Korrelations-Greenfunktionen G< und G> beschreiben die Kinetik, das heifit den Teilchentrans-
port, innerhalb des Systems:

G<($1,$2) = 7’(\1}1(”2)‘11(:81)%
G>(m1,m2) = —i(\Il(:cl)‘llT(:cz)), (25)

Zur Beschreibung der Dynamik, das heifit der energetischen Aspekte, dienen die retardierte und
avancierte Greenfunktion G und GaV:

G"M(or,20) = —iO( — ta) ({U(ar), ¥H(22) }),
G (z,29) = i@(tz_tl)({@(ml),\w(xz)}). (2.6)

Dabei haben wir die Heaviside-Stufenfunktion ©, den Antikommutator {,} und die Abkiirzung
z = (£,1,0) benutzt.

Viele Einteilchen-Observablen (wie Teilchenzahl oder Stromstarke) lassen sich dann durch sol-
che Funktionen ausdriicken. Der Vorteil dieser Vorgehensweise liegt darin, nicht mehr die volle
Dichtematrix zu benétigen, sondern nur noch die Zeitentwicklung einiger Greenfunktionen zu
betrachten. In den folgenden Abschnitten werden wir darauf noch ausfiihrlicher eingehen.

Um zu einer Bewegungsgleichung der Greenfunktionen zu gelangen, benttigt man eine Beschrei-
bung der Zustandsentwicklung des Bauelementes unter dem Einflufl der angekoppelten Reservoire
im Rahmen der obigen Ansétze. Dazu ist es sinnvoll, das Wechselwirkungsbild zu benutzen, bei
dem sich die Operatoren durch den ungekoppelten Hamiltonoperator Hy zeitlich entwickeln, die
Dichtematrix p dagegen unter dem Einflufl des adiabatisch zugeschalteten Kopplungsterms H,
zwischen Umgebung und Bauelement. (Der Kopplungsterm stellt in diesem Sinne die “Stérung”
dar.) Die oben definierten Greenfunktionen G (ebenso auch zeitgeordnete) lassen sich dann als
Zeitintegral iiber eine Schleife von ¢ = —co — +00 — —oo (siehe dazu den Keldysh-Formalismus
[23]) schreiben. Dies liefert dann sogenannte Dyson-Gleichungen [23, 21, 22], welche die einzelnen
Greenfunktionen untereinander raumlich und zeitlich verbinden. Als Kopplungsterme treten dort
sogenannte Selbstenergien ¥ auf, welche dem Stéroperator des Wechselwirkungsbildes entstam-
men und mathematisch nichts anderes als komplexe Funktionen sind. (Im obigen Fall handelt es
sich dann also um eine Kopplungs-Selbstenergie vom Bauelement zum Reservoir.) In den folgen-
den Abschnitten zum Transport durch Halbleiterstrukturen werden wir einige Dyson-Gleichungen
benutzen und die zugehorigen Selbstenergien herleiten.

Die oben definierten Reservoire i, welche an das Bauelement ankoppeln, werden im Rahmen der
Formulierung des Transportes mittels Greenfunktionen in ihrem Einflufl auf das Bauelement durch
Selbstenergien beschrieben. In diesen Kopplungs-Selbstenergien kommt der Einflufl der Reservoi-
re auf das Bauelement mathematisch zum Ausdruck. (Man spricht hier von verallgemeinerten
Randbedingungen [15].) Dies ist zum einen der kinetische Teil der “Teilcheninjektion” (in X<)
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und zum anderen der dynamische Teil der “Dissipation+Shift” (in Eret). Bei den Greenfunk-
tionen der Reservoire ¢ selber nimmt man dabei mathematisch eine Gleichgewichtsform an, was
genau den anfangs geforderten Bedingungen an die Reservoire entspricht.

Die vorliegende Arbeit beschéftigt sich ausschliefllich mit zeitlich (quasi)stationirem Transport.
Liegt der untersuchte Frequenzbereich der #ufleren angelegten Felder bei einer Photonenergie
fuw, welche in die Gréflenordnung der typischen Anregungsenergien innerhalb des Bauelement-
Systems kommt, so wird die quasistatische Beschreibung inadiquat. Phanomene, die in diesem
Transportregime auftreten werden in [24] betrachtet. (Es kommt dann zu “photonassistiertem”
Transport, der in der Quantenmischer-Theorie zur Berechnung von Kennlinien behandelt wird.)
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2.2 Tight-Binding-Transportmodelle

Das experimentell untersuchte (siche Kap. 3 und Kap. 5) Materialsystem, in dem Transportun-
tersuchungen durchgefithrt wurden, besteht aus II1/V-Halbleiterlegierungen (hier AlGaAs). Of-
fensichtlich ben&tigt man zur theoretischen Beschreibung des Elektronensystems innerhalb einer
Halbleiterheterostruktur (d.h. einkristallin aufeinander folgende Schichten verschiedener Halb-
leitermaterialien) ein Modell zur Bandstruktur des betrachteten Festkorpers, um die einzelnen
elektronischen Transporteigenschaften vorhersagen zu konnen.

Die folgenden Transport-Modelle gehen von einem empirischen Tight-Binding-Modell zur elektro-
nischen Struktur aus, bei dem als Einteilchenbasis ein Satz von korrigierten Atomorbitalen dient.

Seien R die Positionen der Gitterpldtze im Festkorper mit dem Index ¢ zur Durchnumerierung und
¥ die relativen Positionen der einzelnen Atome innerhalb einer Elementarzelle, wobei der Index b
die Zahl der Atome pro Elementarzelle durchlduft. (Im Falle einer Zinkblendestruktur sind die R;
also die fcc-Plitze und ¥, die Orte der zwei Atome innerhalb einer primitiven fcc-Zelle.) Wir be-
trachten nun n = 1, ..., N Orbitale pro Atom, so daf} ein Orbital im Halbleiter eindeutig durch das
Tupel (Z,b, n) indiziert wird. Fiir die Zahl der Orbitale pro Atom gibt es verschiedene empirische
Ansitze. Im folgenden haben wir es zum einen mit dem einfachen 1-Band-Modell mit » =1 (und
hier sogar nur einem Atom pro Zelle) und dem 10-Band-Modell (mit den Orbitalen s, p, py, Pz, S s*)
der Zinkblendestruktur [25] zu tun. Korrigiert man diese Atom-Orbitale symmetrisch auf Uber-
lapp, so erhélt man ein Orthonormal (ON) System von sogenannten Léwdin-Orbitalen [26] ¢;py,.

Wir wollen in den folgenden Betrachtungen dieses Abschnittes den Spin nicht explizit auffithren
und die Spin-Bahn-Kopplung vernachlissigen. (Eine Hinzunahme der Spin-Bahn-Kopplung und
die daraus resultierenden Korrekturen zur Bandstruktur sind in [27)] diskutiert. In den Betrach-
tungen zum Einelektronentunneln der nichsten Abschnitte wird der Spin jedoch wieder expli-
zit in die Indizes einbezogen.) Zur Aufstellung des Einteilchen-Hamiltonoperators bendtigt man
noch die Transfer-Matrixelemente #(;,5, n,)(isbon) ZWischen allen Orbitalen. All diese Transfer-
Matrixelemente und die Diagonalterme d;,, des Hamiltonoperators werden empirisch bestimmt
(meist mit Néchster-Nachbar-Niherung) [25]. Diagonalisiert man diesen Hamiltonoperator unter
Benutzung des Blochschen Theorems, so erhdlt man die Blochzustéinde ¢z, mit der zugehdri-

gen Bandstruktur e (k), wobei der Bandindex gerade dieselbe Zahl an Werten durchlsuft, wie
insgesamt Orbitale in der Einheitszelle der Struktur enthalten sind.

Fiir Transportuntersuchungen an monolayerweise definierten Heterostrukturen ist es sinnvoll nur
innerhalb eines Monolayers den Bloch-Ansatz durchzufiihren und die Layerposition als eigenen
Index beizubehalten [28, 29, 15]. Diese transformierten Basiszustéinde seien im folgenden mit
¢y Dezeichnet, wobei b das Atom in der Zelle (z.B. Ga oder As im GaAs), n das Orbital, L
den Monolayer und R den lateralen (in der Layerebene liegenden) Wellenzahlvektor bezeichnet.
Mit den in dieser Basis entwickelten Feldoperatoren mit Erzeugern und Vernichtern ¢! . und

bnLR
Cy LR » lauten dann die im weiteren bendttigten Greenfunktionen

(en,e0,K) = i(cl(as,K)elar, K)),

G
G ~i{c(a1, K)cl (g, K)),

>($1, L2, I;:)
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Gt (g, a0, ) = it —ta) ({elar, B), e (@2, B},
G (g1, 29, B) = iO(ts—t1){ {c(a:l, R), et (22, 1?)} ). 2.7)

mit der Abkiirzung & = (b,7n,L,t). Im zeitlich stationdren Fall hingen diese Funktionen nur
von t = #; — %5 ab, so daff eine Fouriertransformation in ¢ energieabhingige (£) Greenfunktionen
liefert. (Zur Beschreibung inelastischer Streuung oder hochfrequenter Anregung, die wir hier nicht
betrachten wollen, ist diese Variable entscheidend [15].)

Die Teilchendichte 7 in einem Layer L bei einer Querschnittfliche S und einem Monolayerabstand
a lautet dann [15]

. i .
nL= —Whas Z_;‘/‘dEG<(b)n)L, b,n,L,E,I&). (2-8)

7’"‘1

(Einen analogen Ausdruck fiir den Fall des 1-Band-Einelektronentunnelns représentiert die
G1.(2.24) im Kap. 2.2.2.)

Die Stromdichte im Layer L ergibt sich dann aus den Kopplungs-Matrixelementen t s, ,»,.z, (K) 2u
ba.ng,L2
[15] :

2e o
IL = —WS—' Z Z/dE Z Re <t21'“1'L1 (R) G<(b2)n27L2)b17n1)L1;E)I{)> . (29)

by,my I;; Li<L 2:m2,Lp
bg,my Lo>L

(Einen analogen Ausdruck fiir den Fall des 1-Band-Einelektronentunnelns reprisentiert die
Gl1.(2.22) im Kap. 2.2.2.)

2.2.1 Resonante Tunneldiode

Ein grofier Teil der theoretischen und experimentellen Untersuchungen dieser Arbeit basiert auf
dem Konzept der Resonanten Tunneldiode. Historisch wurde das Resonante Tunneln in Halb-
lc?iterheterostrukturen zum erstenmal in [10] vorgestellt. Das wesentliche Element besteht aus
einer Doppelbarrierenstruktur, welche einen Potentialtopf mit beidseitig iiber Tunnelbarrieren
?,ngek0ppe1ten Zuleitungsgebieten darstellt. Die Abb. 2.1 zeigt schematisch den Potentialverlauf
innerhalb einer Resonanten Tunneldiode. Experimentell 158t sich ein solches Konzept in Form

einer Halbleiterheterostruktur (z.B. im III/V Halbleitersystem AlGaAs/GaAs) realisieren, siche
dazu Kap. 3. ’

Dje beid'en ssenkrechten Raumrichtungen zur im Potentialverlauf dargestellten Transportrichtung
kénnen im einfachsten Fall ein konstantes Potential aufweisen, so da innerhalb einer Ebene (im
folgenden als laterale Richtung bezeichnet) das Quasiteilchen frei beweglich ist. Diesen Fall einer
Resonanten .’I‘unneldiode wollen wir als “makroskopische” Tunneldiode bezei(':hnen und in die-
sem Abschnitt als Grundlage fiir alle weiteren Uberlegungen kurz vorstellen. Demgegeniiber liegt
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das Hauptaugenmerk der vorliegenden Arbeit auf Dioden mit einem lateralen bindenden Poten-
tial. Insgesamt erhilt man dadurch ein in allen Raumrichtungen quasigebundenes Teilchen, das
zwischen den beiden Doppelbarrieren im Potentialtopf und seitlich durch das lateral bindende Po-
tential lokalisiert ist. Letzterer Fall wird in den anschlieffenden Abschnitten detailliert betrachtet
und fithrt zum System eines Quantendots (oder auch kiinstliches Atom genannt). In allen Féllen
wollen wir jedoch immer von einer Separation des Potentials der lateralen Richtungen von der
Transportrichtung im Einteilchen-Hamiltonoperator ausgehen.

Am Transport innerhalb einer Halbleiterheterostruktur sind im allgemeinen mehrere Bénder be-
teiligt. Fiir den allgemeinen Fall reicht es daher nicht aus, von einem einzigen Band mit konstanter
effektiver Masse m* (d.h. also einem parabolischen Band) auszugehen. Charakteristisch fiir ei-
ne Tunnelstruktur ist namlich das Durchdringen von Barrierengebieten durch Elektronen (und
Lochern, je nach Band). Dieser “Aufenthalt” innerhalb des Bandgaps kann im allgemeinen nur
korrekt mittels eines Mehrbandmodells beschrieben werden, da dort eine Superposition vieler
Biander erforderlich wird. In vielen Fillen kann jedoch eine Barriere innerhalb einer 1-Band-
Rechnung durch effektive Parameter (wie Dicke, H6he und Tunnelmasse) in erster Ndherung be-
schrieben werden, falls man sich auf einen kleinen Energiebereich beschrénkt. (Dieses Zusammen-
spiel mehrerer Bénder fiir den Bandgap-Bereich wird anschaulich mit dem Namen “Bandwrap-
ping” bezeichnet.) Desweiteren beriicksichtigt die Einbeziehung mehrerer Binder (d.h. mehrerer
Orbitale pro Einheitszelle in der Tight-Binding-Basis mit atomaren Kopplungs-Matrixelementen
zwischen den einzelnen Monolayern) Effekte, welche an idealen Heterogrenzflichen auftreten, wie
zum Beispiel Interband- und Intervalleytransfer (hier zu nennen der I'— X, I'— L Transfer [28, 29]).

In diesem Abschnitt wollen wir daher zunéchst kurz eine fortgeschrittene Mehrbandtheorie ma-
kroskopischer Dioden vorstellen, die auf [15] zuriickgeht. (Basis fiir die Betrachtung von Tun-
nelstrukturen im Rahmen von Tight-Binding-Greenfunktionen bildet {14].) Grundlage fiir die-
se Theorie ist eine Einteilchen-Beschreibung des Systems mit Hartree-Niherung der Elektron-
Elektron-Wechselwirkung. Ein solcher Ansatz ist gerechtfertigt fiir makroskopische Tunneldioden.
Die dann folgenden Abschnitte behandeln demgegeniiber den Transport innerhalb mesoskopisch
kleiner Resonanter Tunneldioden mit vollstindiger lateraler Einschrinkung. Wie noch diskutiert
wird, kann man in diesem Spezialfall auf die 1-Band-N&herung zuriickgreifen, die von einem Lei-
tungsbandelektron mit effektiven Parametern (wie konstanter effektiver Masse und Tunnelbarrie-
renparametern) ausgeht. Allerdings liegt dann der Schwerpunkt auf der moglichst vollsténdigen

Beschreibung der Elektron-Elektron-Wechselwirkung, die in diesem Transportregime mafigeblich
wird.

Zunicht miissen die beiden Reservoire links und rechts von den beiden Barrieren der Resonanten
Tunneldiode (s. Abb. 2.1) ungekoppelt vom Quantentopf betrachtet werden. In einer Matrix-
schreibweise (die Indizes n,b werden also hier weggelassen) erhilt man mit Hilfe einer Dyson-
Gleichung [15] fiir die ungekoppelte retardierte Greenfunktion g"®R des Reservoirs R und L

tR 1
g5z (B) = retR ’
E—dp—tp,041915 11 (B)tpa L
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retL 1
gLz (B) = : (2.10)
E—dp— tL,L—lgf,e_tlL,L_l(E)tL—LL

Die Blockmatrizen dy, beschreiben also die Diagonalterme und Kopplungen innerhalb des Layers
L und die Matrizen tx y die Kopplung zwischen Layer X und Y. Man beachte Terme der Form
tr -1 gfe_tlL’ 1,—1(E)tr-1,1, welche die Kopplungs-Selbstenergie von einem Layer zum néchsten dar-
stellen. Dies definiert einen rekursiven Greenfunktion-Algorithmus, wobei am &ufierst linken und
rechten Ende die Greenfunktion des Endes eines unendlichen Halbraumes angesetzt werden [15].
Zur Beriicksichtigung von Streuung innerhalb der Reservoire kann man pauschal einen dissipa-
tiven imagindren Term (“optisches Potential”’) zur Einteilchenenergie d; hinzunehmen. Diese
Vorgehensweise wird im Kap. 2.3.5 noch erldutert. (Man beachte, dafl gerade im Rahmen der
Greenfunktionsformulierung des Transportes die Streuung explizit in korrekter Form einbezogen
werden kann.) Mit diesen ungekoppelten Greenfunktionen der Reservoire liefle sich nun iiber ei-
ne weitere Dyson-Gleichung die Ankopplung des Doppelbarrieren-Gebietes (das “Bauelement”)
vornehmen zur Bestimmung der Gesamt-Greenfunktion G*et innerhalb dieses Bereiches. Die An-
kopplung der Reservoire geschihe dabei {iber Kopplungs-Selbstenergien obiger Gestalt. Numerisch
sinnvoller ist es jedoch [15] hier beispielsweise die Rekursion in gretR vom rechten Ende des Re-
servoirs R aus durch das Bauelement hindurch bis zum ersten Layer des Bauelementes hinter dem
Reservoir L (0.B.d.A. sei hier L = 1) durchzufithren. Aus Dyson-Gleichungen folgen weiterhin
die Beziehungen

1
B —dy — 11,1419 4 (B)tig1n — t11-1078G_ (B)tioa1
GIt(E) = gItR(B)+ gi%R(B)tr,11GY 1y (B)tro1 Lot SR (B),
GEHE) = gIAR(B)ir-1GY,(B), (2.11)

GI%(B)

aus denen man die (hier benttigten) Elemente der gesuchten Greenfunktion G*e innerhalb des
Bauelementes dann ebenfalls rekursiv fiir L = 2,3, - - bestimmt. Aus der Spektralfunktion A =
i[GTet — GBV] folgt dann unmittelbar die lokale Zustandsdichte p;, = Arr/(2r). (Man verwechsle
dies nicht mit der Dichtematrix. Im folgenden ist die Bedeutung von p immer eindeutig aus dem
Kontext ersichtlich.) Falls man auch die Diagonalelemente von G*€ innerhalb der Reservoire
benétigt, mufl man hierzu sinngemif die obige Rekursion fiir gretR sogar bis zum Beginn von
Reservoir L durchfiibren und dann die Rekursion fiir GE?E ab dieser Stelle bis zum Ende von
Reservoir R auswerten.

Die Bestimmung der Elemente von G< zur Berechnung der Erwartungswerte von Observablen
(Teilchendichte, Stromdichte) geschieht mit Hilfe analoger Dyson-Gleichungen aus obigen Ele-
menten von GTe [15]. Innerhalb der Reservoire nimmt man jedoch eine Gleichgewichtsform
G5 = ifA [22] fiir G< zum jeweils herrschenden chemischen Potential zur dufleren Spannung
U an (vgl. Kap. 2.1). Die Reservoire unterliegen im Rahmen dieser Beschreibung nicht der Ein-
schrinkung, Gebiete konstanten Potentials sein zu miissen, wie dies iiblicherweise in einfacheren
Modellen der Elektroneninjektion angenommen wird (siehe z.B. [10, 30]).
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Man beachte, dafl durch die hier vorgenommene Vernachlissigung von expliziten Streu- und Wech-
selwirkungstermen, welche im allgemeinen zu einer Abhéngigkeit der retardierten Greenfunktion
G von G< fithren, ein geschlossenes Gleichungssystem fiir G folgt. Nur tiber den selbst-
konsistenten Potentialverlauf héngt hier GTet von der Elektronendichte # und damit von der
Greenfunktion G< ab, welche aber wiederum mittels einer Dysongleichung aus Grt bestimmt
wird.

Beispiel

Ausgangspunkt fiir die nun vorgestellten selbstkonsistenten 1-Band-Simulationen makroskopi-
scher Dioden [31] stellt die experimentell untersuchte Heterotruktur (s. Kap. 3) dar, allerdings oh-
ne laterale Einschrinkung. Wir betrachten hierbei eine Resonante Tunneldiode im AlGaAs/GaAs
Materialsystem mit einer GaAs Topfbreite von 49 Monolagen (1ML entpricht 0,2833 nm), einer
diinnen Al 3Gag,7As Emitterbarriere von 270 meV bei einer Dicke von 14 ML, einer Aly 3Gag,7As
Kollektorbarriere von 270 meV bei einer Dicke von 22 ML und zwei undotierten GaAs Spacern
von jeweils 25 ML. Die angrenzenden GaAs Bahngebiete besitzen eine n-Dotierung mit einer Elek-
tronenkonzentration von n~ = 2,0-10'%cm™2. Bei den effektiven Massen wurde in GaAs 0,067 m,
und im Alg 3Gag7As 0,074 m. angesetzt. Man beachte, daf§ die hier gewahlte Barrierenh6he und

Tunnelmasse effektive Transportgréfien des untersten Leitungsbandes in der N&dhe des I'-Punktes
sind [32].

Zuné&chst ist in der Abb. 2.2 die simulierte Strom-Spannungs-Kennlinie dieser Diode dargestellt
(I'=14 K). Die Asymmetrie der Barrierendicken spiegelt sich in der Kennlinie in Form zweier
unterschiedlicher Transportbereiche wider. Im einen Fall (U > 0) ist der Emitter starker mit
dem Quantentopf gekoppelt und es kommt zu einer Elektronenanreicherung innerhalb des Top-
fes, welche iiber das selbstkonsistente Potential zur Ausbildung einer langgestreckten Kennlinie
fiihrt. Desweiteren erkennt man fiir die Riickrichtung der Kennlinie eine Hystereseschleife, welche
hier nur eine theoretische Grenzkurve darstellt. Es handelt sich hierbei um eine intrinsische Bi-
stabilitdt aufgrund der Quantentopf-Aufladung. (Zur Diskussion von Meanfield-Niherungen zur
Beschreibung von Wechselwirkung in Systemen grofiler Teilchenzahl siehe Kap. 2.4.). Im ande-
ren Fall (U < 0) ist der Kollektor stirker an den Quantentopf gekoppelt. Hier ist der Topf fast
vollstdndig geleert und die Ladungsanh&ufung findet nicht statt. Man sieht ferner einen Unter-
schied von einem Faktor 3 in den Peak-Stromdichten fiir beide Spannungsrichtungen, welcher auf

die stirkere Verkippung und Absenkung der dickeren, und damit strombestimmenden, Barriere
im Fall U > 0 zuriickzufiihren ist.

Weiterhin ist in der Abb. 2.2 im unteren Teil noch die Abhéingigkeit der energetischen Lage des
Quantentopfes von der anliegenden Spannung U dargestellt. Der Faktor

1 | Bropt(U) — Bgops(U
oy (V) = 2 T”f(U)_UOT”f( o) (2.12)

ist dabei die relative Verschiebung des Quantentopfes zur Verschiebung des Kollektorpotentials
beziiglich einer Referenzspannung Uy, die in der Abb. 2.2 zu Uy = 0 gewdhlt wurde. Durch
die elektrostatische Potentialverbiegung im Anreicherungsfall kommt es daher zu einer starken
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Abb.2.2: Strom-Spannungs-Kennlinie einer stark asymmetrischen, makroskopi-
schen Resonanten Tunneldiode. Man erkennt deutlich die beiden Félle
starker Anreicherung im Quantentopf (positive Spannung) und nahezu
leeren Quantentopf (negative Spannung). Der eingezeichnete Verlauf
einer Hystereseschleife (gestrichelte Riickrichtung) ist nur die theore-
tische Grenzkurve. Im unteren Teil ist der Verkippungsfaktor o fiir
die Quantendot-Quasibindungszustinde als Funktion der anliegenden
Spannung U dargestellt. T'=1,4 K.




14 KAPITEL 2. THEORIE
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‘ Abb.2.3: Lokale Zustandsdichte (logarithmisch als Helligkeit) in einer Resonanten ‘
Tunneldiode bei angelegter AuBierer Spannung (selbstkonsistente 1-Band-

| Simulation). Man erkennt die Quasibindungszustande. den dreieckigen ‘
Emitterpotentialtopf und die Verarmungszone des Kollektors. Vor den

Barrieren bilden sich stehende Wellen aus. T=10 K. ['=0.195 V

“Abschirmung” durch die Ladungen im Quantentopf. was sich in einem kleinen Wert von a
niederschliagt. Wihlt man in diesem Bereich die Referenzspannung Uy gleich der Einsatzspannung,.

so ist dort sogar a = 1/20. Die Entleerung nach der Resonanz fiihrt dann zu einem Wiederanstieg

von or.

Die Abb. 2.3 zeigt nun exemplarisch den Verlauf der lokalen Zustandsdichte und den Potential-
verlauf fiir eine anliegende Spannung. Im Quantentopf sind einzelne Quasibindungszustinde zu
erkennen, wobei sich emitterseitig (links) ein dreicksformiger Topf vor der ersten Barriere ausbil-
det. In der Kollektorzone (rechts) kommt es zu einer Verarmung. Weiterhin erkennt man stehende
Wellen innerhalb der beiden Reservoire. Bei einem chemischen Potential von 4.6 meV (gegen die
Bandkante) und dem ersten Quasibindungszustand bei 19.7 meV (gegen Bandkante) ergibt sich

eine Einsatzspannung von ~ 30 mV, was in der Kennlinie (Abb. 2.2) zu sehen ist. Die nichsten
Quasibindungszustinde liegen bei 71.8 meV, 164,3 meV und 278.1 meV (gegen Bandkante).

Um die Entwicklung des Potentials und der Elektronendichte mit der Kennlinie vergleichen zu
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kénnen, ist in der Abb. 2.4 der Verlauf beider Grofien fiir den Fall der Anreicherung (U > 0)
dargestellt.

Wie anhand der Strom-Spannungs-Kennlinie schon zu erkennen war, kommt es bei steigender
Spannung zu einer Befiillung des Quantentopfes. Ebenfalls gut zu sehen ist die Anreicherung
von Elektronen im emitterseitigen Dreieckstopf (links), wogegen der Kollektor fast vollstéindig
verarmt ist. Nach dem Abfall des Stromes hinter der Resonanz kommt es zu einer Potential-
Umverteilung und der Quantentopf leert sich, wobei sich im Emitter nun die Elektronen vor der
Barriere sammeln.

Wesentlich an der Ausbildung der Hystereseschleife ist der Emittertopf beteiligt. Aufgrund der an-
genommenen konstanten effektiven Masse (lateral und in Transportrichtung) des hier verwendeten
1-Band-Modells kommt es zu einer starken Verkopplung zwischen Emittertopf und Quantentopf
(Resonanz fiir alle lateralen Wellenvektoren gleichzeitig). Dies ist sicherlich unrealistisch. Wie
Mehrband-Simulationen zeigen [15], fithrt die Einbeziehung realitischer Bandstrukturen in vielen
Fallen zu einer Reduktion der Hysterese.

2.2.2 Einelektronentunneln

Ausgangspunkt stellt eine Resonante Tunneldiode mit allseitiger (d.h. auch lateraler) Ein-
schrinkung der Elektronen im Quantentopf dar. Da die untersuchten Energiebereiche in einem
solchen System in der Grofenordnung der lateralen Quantisierungsenergie (typisch einige meV)
liegen, kénnen wir von nun an das Effektiv-Massenmodell eines einzigen Bandes zu Grunde le-
gen. Im Falle des hier untersuchten AlGaAs/GaAs-Systems hat man es also mit dem untersten
Leitungsband in der Néhe des I'-Punktes zu tun. Tunnelbarrieren werden in diesem Sinne beschrie-
ben durch effektive 1-Band-Gréflen: Dazu zéhlt die Barrierendicke, -hShe und die Tunnelmasse.
Im Gegensatz zur makroskopischen Tunneldiode, die im Rahmen einer Einteilchen-Theorie be-
handelt werden kann (s. vorheriger Abschnitt), legen wir nun eine Vielteilchen-Beschreibung der
Elektron-Elektron-Wechselwirkung zu Grunde. Die typische Wechselwirkungsenergie zweier Elek-
tronen betrégt hierbei von einem zehntel bis zum zehnfachen der lateralen Quantisierungsenergie,
abhéngig von der Geometrie. Der betrachtete Spannungsbereich fiir den Transport liegt in die-
sem sogenannten “Einelektronentunnelbereich” in derselben Groflenordnung wie die auftretenden
Quantisierungsenergien. Wie wir sehen werden, treten fiir dieses Transportregime Vielteilchen-
effekte weniger Elektronen (typischerweise 0 bis einige 10) deutlich in Erscheinung. (Der Name
“Einelektronentunneln” ist also hier irrefithrend.) Die historisch ersten Untersuchungen zum Ei-
nelektronentunneln in Resonanten Tunneldioden sind in [33] zu finden, dabei bezeichnet der in
diesem Zusammenhang benutzte Begriff der “Coulomb-Blockade” anschaulich die Auswirkun-
gen der Elektron-Elektron-AbstoBung, der in den folgenden theoretischen Betrachtungen noch
besondere Aufmerksamkeit geschenkt wird.

In diesem Abschnitt wird ein einfaches Vielteilchen-Modell zur Beschreibung des Einelektro-
nentunnelns vorgestellt (wobei die Details in [17, 34] zu finden sind). Es handelt sich um eine
Verallgemeinerung der Beschreibung eines Zweielektronensystems basierend auf dem Anderson-
Hamiltonoperator (siche dazu [35, 16]). Basierend auf den nun folgenden Uberlegungen wird
dann im Kap. 2.3 ein Grenzfall des vorliegenden Systems in seiner elektronischen Struktur im
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Abb.2.4: Potentielle Energie » (oben) und Elektronendichte n, (unten) in einer
Resonanten Tunneldiode bei variierender auflerer Spallllllllﬁl', {7, Die
Ortsangaben (in Transportrichtung z) sind in Monolagen. Deutlich zu
erkennen ist die Elektronenanreicherung im Emitterpotentialtopf (linke
Seite) und die Verarmung im Kollektorgebiet (rechte Seite), weiterhin auch

| die Befiillung des Quantentopfes und die Entleerung nach der Resonanz.
T =10 K.
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Detail betrachet. Dort wird der Schwerpunkt nicht wie hier im Transport liegen, sondern in einer
Erweiterung der Vielteilchen-Beschreibung.

Wir unterteilen die Resonante Tunneldiode in drei Gebiete: Den Quantendot (das ist der Potenti-
altopfbereich) und die beiden Reservoire L und R (das sind die Zuleitungen links und rechts vom
Doppelbarrierensystem). Die laterale Quantisierung sei in allen drei Gebieten identisch, und die
zugehoérige Quantenzahl n sein eine Erhaltungsgréfie, das heifit, wir haben kein Subband-Mixing.
Es handelt sich hierbei also um ein sogenanntes “1D-0D-1D” Modell. (In [36] sind demgegeniiber
die Auswirkungen von Subband-Ubergsingen niher diskutiert, welche bei variierendem lateralem
Potentialverlauf lings der Transportrichtung auftreten. Man spricht in diesem Fall auch von einem
“Mode-Mismatch”. Alternativ zum im folgenden betrachteten 1D-0D-1D Ansatz wird in [37] unter
Benutzung einer rdumlich zweidimensionalen Tight-Binding-Basis eine Formulierung ohne Annah-
me der Subband-Erhaltung dargestellt. Die Behandlung der Elektron-Elektron-Wechselwirkung
geschieht dort allerdings, im Gegensatz zu dem in dieser Arbeit vorgestellten Modell, durch einer
N#herung zur Wechselwirkungs-Selbstenergie in 1. Ordnung.)

Innerhalb der beiden Reservoire ist das Elektron in Transportrichtung (d.h. senkrecht zu den
Barrieren) frei beweglich. Unter der Annahme eines Néchste-Nachbar-Hoppingmodells fiir ein
Reservoir mit Atomabstand a innerhalb einer Kette von M Atomen (s. GL. (A18) in [37]) erhalt
man die Bandstruktur

L 1w

o = =3 (1 — coska) + E, + E,
A2 :
., = W(l —coska) + B, + B, — eU (2.13)

mit der Wellenzahl k (0 < k < Z), effektiver Masse m*, dem Spinindex ¢ und der anliegenden
Spannung U. Das Energiespektrum aufgrund der lateralen Quantisierung ist dabei E,.

Fiir den Quantendot ist in Transportrichtung nur ein Spektrum diskreter Energieniveaus mdglich.
Da wir davon ausgehen, daB die laterale Einschrénkung schwicher sein soll als die Einschrénkung
zwischen beiden Barrieren, ist die Quantisierungsenergie in Transportrichtung wesentlich grofier.
Somit reicht es, nur den Grundzustand beziiglich des Potentialtopfes zu betrachten. Das Energie-
spektrum des Quantendots lautet demnach

¢t = gdt + B, + E, — eal. (2.14)

a

Der Konversionsfaktor & beschreibt dabei empirisch den Bruchteil der Spannung U, der zwischen
Emitter-Reservoir und Quantendot abfillt.

Die Kopplung zwischen den Reservoiren L, R und dem Quantendot wird nun modellmé8ig durch
ein Transfermatrixelement ¢£, t7 beschrieben. Diese (0.B.d.A. reellen) Matrixelemente folgen aus

LR _ |2 o k) TE/R
4, = M_I_lsm(ka)T (2.15)
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mit dem Hopping-Matrixelement TL/R gwischen dem Quantendot und dem letzten Atom der Zu-
leitungskette L bzw. R. Der Wurzelterm ist ein Normierungsfaktor mit der Zahl M an Atomen in
der Kette. (Es wird spéter der Limes M — oo betrachtet.) Zur Bestimmung des Matrixelementes
TL/R aus dem Tmaginirteil —IZ/R/2 der Kopplungs-Selbstenergie der G1.(2.29) siehe [17]. (Eine
Berechnung der Tunnelrate durch die Barriere zu L bzw. R hindurch liefert dabei iiber eine Art
Zeit-Energie-Unschérfebeziehung den Wert von T'L/R, siche Gln. (1) und (21) in [38].)

Mit den Elektronen-Vernichteroperatoren a, b und ¢ fiir L, Quantendot und R 188t sich der
Einteilchenanteil des Hamiltonoperators nun schreiben als:

_ L _t
Hy = Z €kno Cine Yeno

kno

+ Y e bhobng
no

R 1
+ Z €kne Chno Ckno

kno

L
+ Ztls (a.ll;nabna + b;rwakna)

kno

+ Ztﬁ (c;rma bpo + biwckna) (2.16)

kno

Man kann hier nun in einem empirischen Ansatz elastische Streuung innerhalb des Systems ein-
beziehen durch die Kopplung eines dritten fiktiven Reservoirs S an den Quantendot analog zu L
und R. Das Kopplungselement T'° fiihrt dann zu einer Lebensdauer-Verringerung durch Streu-
verbreiterung der Quasibindungszustéinde im Dot, analog zum Ansatz in [39]. Wie man zeigen
kann, fithrt dies zu einem additiven, dissipativen Term I' in der Selbstenergie in G1.(2.29). Eine
sol-che Vorgehensweise ist dquivalent zur Einfithrung eines optischen Potentials ode:r des Breit-
Wigner-Modells in der Einelektronen-Transporttheorie Resonanter Tunneldioden [40, 38, 30].

%}s weite.rer Terr.n im. Hagliltonopera,tor H = Hy+ Hww soll nun die Elektron-Elektron-
echselwirkung in Vielteilchen-Form betrachtet werden. Eine ausfiihrliche Diskussion des

Wechselw%rkungsf;ermes ist im Kap. 2.3 zu finden. Wir wollen hier zuniichst die Intradot-
Wechsc-el?mkung in einer Hartree-Fock-Vielteilchen-Formulierung betrachten und die klassischen
(l.qapa‘tzmven) Wechselwirkungsterme zwischen Dot und Reservoir pauschal im Faktor o beriick-
sichtigen. (Fiir ein priiziseres Modell siehe Kap. 2.3.) Damit lautet der Wechselwirkungsterm

1
HWW: 5 Z Vnma’rb;rwbna'bjn'rbmf (2'17)

nym,o,T

mit den Hartree-Fock-gensherten Coulombmatrixelementen

Vimer = Cnd,mv',mq-,no' - a'rcna,m'r,na,m'r ) (2'18)
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wobei C der Coulombtensor aus G1.(2.47) ist und §,, das Kronecker-§ bezeichnet. Zur numeri-
schen Bestimmung der Coulombmatrix benétigt man die Einteilchen-Wellenfunktionen innerhalb
des Quantendots. Dazu verweisen wir auf Kap. 2.3 fiir eine Darstellung der Vorgehensweise. Im
einfachsten Fall kann man ein laterales harmonisches Potential annehmen mit einem unendlichen
Kastenpotential in Transportrichtung.

Zur Berechnung des Stromes durch die Struktur und der Teilchenzahl im Quantendot bendtigen
wir zwei Greenfunktionen. Es soll hier nur der zeitlich stationére Fall interessieren, weshalb wir
im folgenden 0.B.d.A. ¢; =t und t2 = 0 wihlen. Zum einen die retardierte Greenfunktion

(X @), Y (0)* == —i0(t) ({X (), Y (0)}) (2.19)

und eine spezielle Korrelations-Greenfunktion

(X(),Y(0)) = —([X(®),Y (0)]) (2.20)

mit der Stufenfunktion ©, dem Kommutator [,] und dem Antikommutator {, }. Fiir die Opera-
toren X und Y im Heisenbergbild werden spéter Erzeuger- und Vernichteroperatoren eingesetzt.
Die Klammern (- --) sollen den Erwartungswert beztiglich der Nichtgleichgewichts-Dichtematrix
des Systems bezeichnen. Im folgenden sei

(X,Y), = f dt e (X (t),Y (0)) (2.21)

die komplexe, energieabhingige Fouriertransformierte. (Fiir die retardierte Funktion muf Im(w) >
0 gewshlt werden. Wir werden dies im folgenden mit w + 0 bezeichnen. Der Einfachheit halber
setzen wir noch i = 1.)

Damit erhilt man [17] fiir den stationiren Strom

e -
I=-S3 i / dw Re{ay, bh,) (2.22)
ko
und die Teilchenzahl im Dot
N=> N (2.23)
no

mit den Teilchenzahlen der einzelnen Subbénder

1 ) -
Nna = '2' (1 - %/dw<bna)bjwa)w> . (2'24)

Man beachte, da8 der Erwartungswert der Teilchenzahl im allgemeinen nicht ganzzahlig zu sein
braucht [17].
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Zunichst soll die retardierte Greenfunktion (b, b:ga)ret mit Hilfe der Bewegungsgleichungs-
Methode (EOM) bestimmt werden. Fiir die einzelnen Rechenschritte sei auf [17, 34] verwiesen. Ein
wesentlicher Aspekt der Rechnung ist die Reduktion der 4-Punkt- und 6-Punkt-Greenfunktionen,
die sich aus dem Wechselwirkungsterm Hyyw ergeben. Hier wird eine Meanfield-Néherung durch-
gefiihrt, welche auf eine 2-Punkt- bzw. 4-Punkt-Funktion zuriickfiihrt. (Man beachte, daB dies nur
fiir den Fall kleiner Wechselwirkungsenergien im Vergleich zu den lateralen Quantisierungsenergi-
en oder den Fall schwacher Befiillung adidquat ist, fiir eine verbesserte theoretische Beschreibung

der elektronischen Struktur im allgemeinen Fall siehe Kap. 2.3.) Beispielsweise:

(b;rza' (t)bmr (t)akm'r (t)) b;l.n'r (0)>I‘et = Nna(‘zka (t)! b;rnT (0))ret :

Die retardierte Greenfunktion lautet somit schliefilich

(B, B YT = Ko ()
nos Ynolw W — G%%t — [Aﬁa (w) + Aga (w)] K, (w) + 40

mit dem Korrekturfaktor

Ky (w) =1+ Z Vinnre N !

mT

W= eg‘?ft + me‘a + Z Vm’nT’aNm'T’ + 46

el
(m!v!)#(mT)

Die Kopplungs-Selbstenergie AL/® ergibt sich dabei aus

AL/R(,) — Ak
(W) L/R
k w—ekno_ +7:6
schlieBlich zu
L/R )
LFw) = ABHRw) - STHR()
mit
L/R|2
AEL/R |T=/5 :
BL/R () S | Aw - O (Jaw] - 2w)) sign(Aw) /Aw? = @Y |
iR -

w7~ O (12W] - 1Aw]) /W) - A2
Aw = w— [Pk =0) - 2w

o

Wobei- W = 1?/(2m*a?). Die Ausfithrung der Summen
geschieht durch Ubergang zum Integral mit M — oo,

(2.25)

(2.26)

(2.27)

(2.28)

(2.29)

(ber M k-Werte) in der Selbstenergie
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Man beachte, dafl in der retardierten Greenfunktion die zu bestimmenden Teilchenzahlen N,,,
eingehen. Dies wird spdter zu einem iterativen Losungsverfahren fithren. Mathematisch kommt die
Wechselwirkung hier also in Form zusétzlicher, héherenergetischer Terme in der Greenfunktion
(s. GL.(2.27)) zum Ausdruck [17] und nicht einfach als kapazitive Verschiebung der Einteilchen-
Niveaus.

Unter Zuhilfenahme einer Dyson-Gleichung [17] lassen sich die Korrelations-Greenfunktionen
ausdriicken durch die retardierte Greenfunktion (b,,,bh,)Tt und die Gleichgewichts-
Greenfunktionen innerhalb der Reservoire. (Wie im ersten Abschnitt von Kap. 2.1 erldutert, seien
die Reservoire jeweils fiir sich im Gleichgewicht zu eigenen chemischen Potentialen bei anliegender
Spannung U.) Fiir die Teilchenzahl erhilt man somit

N=Y" / o oy (0) pr () (2.30)

mit der lokalen Zustandsdichte pp, im Dot

1
pro () = ==Tm{b,, bl )5 (2.31)

und der Nichtgleichgewichts-Verteilung

TL (W) fi(w) + TE (@) frW)
Foole) = S O TR @)

(2.32)

wobei fr, und fr die Fermiverteilungen des linken und rechten Reservoirs L und R bezeichnen.

Man erhilt dann schlielich fiir den Strom

I= %}n a: / dw Pro () [f2.(w) — fRW)] (2.33)
mit der Transmissionswahrscheinlichkeit
IL, (WIE (W) ¢
=9 R ng Im(b,,, bl )Ee. 2.34
Prr = 2 )+ T () b 239

Numerisch werden die einzelnen Teilchzahlen N, iterativ bestimmt, als Startwerte konnen dabei
z.B. Gleichgewichtsbesetzungen angenommen werden.

Beispiel

In der Abb. 2.5 ist nun eine mit obigem Modell simulierte Kennlinie der Elektronenzahl und
des Stromes als Funktion der anliegenden Spannung dargestellt [41]. Die Parameter zur Barrie-
renstruktur wurden dabei dem experimentellen Teil (s. Kap. 3) entnommen, wie sie im Beispiel
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in Kap. 2.2.1 angegeben sind. Fiir den Bindungszustand im Quantentopf erhilt man aus der
Zustandsdichte der Simulation des Kap. 2.2.1 E¢*=19,7 meV (s. Abb. 2.3). Die Barrieren sind
dabei stark asymmetrisch in ihren Dicken mit I'y, = 42 peV und I'p = 1,8 peV gewdhlt, was nach
[38] iiber die Tunnelrate wie oben erléutert bestimmt wurde aus einer effektiven Barrierenhshe
von 260 meV=+10% und einer Tunnelmasse von 0,074m.+10% [32]. Fiir die lateralen Bindungs-
zustinde wurde exemplarisch ein konstanter Niveauabstand von 2 meV angenommen bei einer
Wechselwirkungsenergie von 1 meV. (Dazu siehe die Bemerkung zur Meanfield-N&herung fiir
Greenfunktionen hoherer Ordnung.) Weiterhin wurde o = 0,5 und pz = 11 meV gesetazt.

Man erkennt deutlich die starke Barrieren-Asymmetrie in den Kennlinien, die sich in zwei Trans-
portbereichen #uffert. Zum einen der Fall positiver Spannungen, bei dem die Emitterbarriere
weniger transparent ist als die Kollektorbarriere. Die Elektronenzahl ist in diesem Regime we-
sentlich kleiner als eins und es kommt zu keiner Elektron-Elektron-Abstofiung im Quantentopf.
In der Strom-Spannungs-Kennlinie zeigen sich an den Spannungspositionen, die energetisch den
Einteilchenniveaus entsprechen, Stromerhdhungen. Zum anderen ist im Fall negativer Spannun-
gen die Emitterbarriere transparenter als die Kollektorbarriere. Es kommt nun zu einer Ak-
kumulation von Elektronen im Quantentopf mit sukzessiver ganzzahliger Auffilllung. Erst bei
hf')heren Spannungen weicht die Elektronenzahl zunehmend von einer ganzen Zahl ab, da dort
die A.symmetrie I'z/Tr durch Barrierenverkippung abnimmt. Die spannungsméBigen Positionen
der sich ergel?enden Stromstufen sind nun durch die laterale Quantisierungsenergie zuziiglich
<3er VYechselwmkungsenergie zu den bereits im Topf vorhandenen Elektronen bestimmt. Dieses

verz_ogerte” Auffiillen des Quantentopfes wird auch als “Coulomb-Blockade” bezeichnet. Die
icrlnaslsgschez gtreckung der Kgnnlinie durch die Elektron-Elektron-Wechselwirkung (siehe Beispiel

ap. 2.2.1) kommt nun in Form von wechselwirkungsverbreiterten Stufen zum Ausdruck.
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Abb.2.5: Simulierte Elektronenzahl- und Strom-Spannungs-Kennlinien im Einelek-
tronenbereich.
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2.2.3 Gekoppelte Strukturen

Ein wichtiges System, das durch die Methode der Greenfunktionen in einer Tight-Binding-Basis
empirisch beschrieben werden kann, stellt die Kopplung zweler zweidimensionaler Elektronengase
(2DEG) durch eine Tunnelbarriere dar. Jedes einzelne 2DEG besitzt dabei in einer festen Raum-
richtung ein bindendes Potential. Realisiert werden kann ein derartiges System zum Beispiel in der
Form eines Doppeltopfes in einer Halbleiterheterostruktur {42, 43]. Anhand dieses Systems wer-
den wir zeigen, welche Rolle die Dissipation fiir den Transport in niedrigdimensionalen Systemen
spielt.

Ein 2DEG besitzt noch zwei kontinuierliche Freiheitsgrade, so daf} sich die Einteilchen-Energien
in den 2DEGs (L=links, R=rechts) schreiben lassen als

ﬁ2 kz

L L i

Ej,fv"u & + 2m*

hzkz

R _ R l
j,EH = Ej + Z_m*_ - €U (2.35)

wobei j den diskreten Subbandindex und hEu den Impuls parallel zum 2DEG bezeichnet. U ist eine
anliegende Spannung. Wir wollen im folgenden annehmen, dafl nur der Leitungsband I'-Punkt zu
berticksichtigen ist und, daf§ die effektiven Massen in beiden 2DEGs isotrop und identisch sind.

(Das ist sicher gerechtfertigt im Falle der III/V-Halbleiterlegierungen wie AlGaAs/GaAs oder
InGaAs/InAlAs/InP.)

Das Besondere an diesem System aus gekoppelten 2DEGs ist, daf} ein Teilchentransport lokalisier-
ter Zustdnde von einem Potentialtopf in den anderen stattfinden kann. Wenn man die Erhaltung
des lateralen Impulses ik annimmt, so findet ein Ubergang von einem diskreten Niveau j; im
Topf L zu einem diskreten Niveau j2 im Topf R statt und die Parallelkomponente kann absepa-
riert werden, so daf§ das Problem eindimensional wird. Im Gegensatz zur Resonanten Tunneldiode
(s.0.) gibt es hier also keine-freien Reservoire, aus denen, anschaulich gesprochen, propagierende
Elektronen in das System injiziert werden. Man muf} hier einen mathematischen Ansatz finden,

der zum einen die Kopplung der beiden 2DEGs beschreibt, zum anderen aber auch die Rolle jedes
einzelnen Topfes als “Reservoir” beriicksichtigt.

Der Ansatz einer Stérungsrechnung 1. Ordnung, mit dem Absolutquadrat des Kopplungs-
Matrixelementes als Grofe fiir die Ubergangsrate zwischen den ungestorten Zustandsdichten der
beiden Tdpfe, bietet sich als einfache Niherung an. Eine solche Vorgehensweise beriicksichtigt
jedoch nicht den Einfluf} der beiden Tépfe aufeinander. Wir wollen im folgenden zeigen, wie die
Einbeziehung dieses Aspektes im Rahmen eines einfachen Ansatzes mdglich ist.

Bei der Betrachtung eines Potentialtopfes als Reservoir bietet sich folgende Uberlegung an: Da-
mit im Falle eines Teilchentransportes, d.h. Stromflusses, ein kontinuierlicher “Nachschub” an
Elektronen gewéhrleistet ist, betrachte man den Potentialtopf als Ende einer schwach gekop-
pelten, unendlichen Kette, d.h. eines freien, wenn auch fiktiven, Reservoirs. Diese zusitzliche
leichte Ankopplung stellt propagierende Elektronenzustinde in das Doppeltopfsystem hinein zur



2.2, Tight-Binding-Transportmodelle 25

Verfiigung. (Sicherlich wird ein solcher “Nachschub” von den parallelen Raumrichtungen vom
2DEG aus stattfinden.)

CREDOEF O = ® (2.36)
w w L t R

Die Kreise © und @ stellen die beiden T6pfe dar, die iiber die Tunnelbarriere (Matrixelement )
gekoppelt sind. Bei den links weitergehenden Tépfen ® handels es sich um die schwach gekoppelte
(Matrixelement W) Kette von T6pfen zur Darstellung eines freien Reservoirs. Als Senke fiir
Elektronen 188t sich analog an das zweite 2DEG rechts ebenfalls ein solches fiktives Reservoir
betrachten. Der Einfachheit halber wollen wir uns hier auf ein einziges Reservoir beschrinken,
die Verallgemeinerung ist einfach durchzufiihren.

Es gibt jedoch einen weiteren gravierenden Grund, eine solche Ankopplung an ein System mit
kontinuierlichem Freiheitsgrad (“freies” Reservoir) anzusetzen: Durch die Beriicksichtigung der
Kopplung beider Potentialtopfe im Rahmen der im folgenden dargestellten mathematischen Be-
schreibung fithrt dies lediglich zu einer Aufspaltung der Energieniveaus der beiden Tépfe (analog
zum gekoppelten Pendel der klassischen Mechanik). Diese Aufspaltung der Niveaus ist nichts an-
deres als der Realteil der Kopplungs-Selbstenergie. Allerdings kommt kein Elektronentransport
zwischen den Potentialtopfen zustande, es bildet sich lediglich ein Zustand periodisch oszillie-
render Elektronendichte zwischen beiden Tépfen aus. Von diesem Gesichtspunkt aus stellt das
fiktive freie Reservoir eine Dampfung und damit die nétige Dissipation zur Verfiigung. Interes-
santerweise kommt dies in der Transporttheorie der Resonanten Tunneldiode (s.0.) in Form von
verallgemeinerten Randbedingungen fiir die Teilchenreservoire zum Ausdruck. Diese Selbstener-
gierandbedingung kann hier im Falle der gekoppelten 2DEGs wiedererkannt werden, und zwar
in Form des Imaginsrteils der Kopplungs-Selbstenergie innerhalb des fiktiven freien Reservoirs.
(Man beachte, daf} es sich hier nicht um die Kopplung der beiden Té6pfe, sondern um die Kopp-
lung innerhalb der fiktiven Kette handelt.) Um dies quantitativ zu fassen, betrachten wir nun
kurz die retardierte Greenfunktion g}‘%et (6 > 0) des rechten Potentialtopfes R:

1
w— €R + el — AE(w) + iT(w) +id
wobei ¢t — eU die Energie des betrachteten rechten Bindungszustandes bei der Spannung U (es

wurde 0.B.d.A ¢, = 0 gesetzt) und AE — %I‘ die Kopplungs-Selbstenergie zum linken Topf ist
(siche G1.(2.29) und [17]):

It w +id) = (2.37)

ABW) = = [0 = © (lw| - [2W]) sign(w) v/ — @W)? |

2w?
Pw) = Vi;-g@(|2vv|-|w|)\/(2w>2—w2. (2.38)

Dabei ist ¢ das reelle Nichtdiagonal-Matrixelement im Hamiltonoperator (“Transfermatrixele-
ment” zwischen beiden T6pfen, bei dem der eine Topf als Storung des anderen betrachtet wird
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beim Ubergang zwischen Wellenfunktionen %z, nach yr) und W die dagegen schwache 'Kopp-
lung innerhalb der fiktiven Kette zum linken Topf (4W ist dann sozusagen die Bandbreite). ©
bezeichnet die Stufenfunktion (0 fiir Argument < 0 und 1 fiir Argument > 0).

Damit erhilt man einen einfachen Ausdruck zur numerischen Bestimmung der Strom-Spannungs-
Kennlinien fiir den Elektronentransport (s. [17]) zwischen den beiden 2DEGs bei Betrachtung
eines Uberganges:

In=3 Y / dw (fiw + By) - fr@ + ) Tw) DOSR(w) (2.39)

l-»:" ,spin

mit der Fermiverteilung f und der lokalen Zustandsdichte im Topf R

DOSg = —%Im ghet, (2.40)

Die Summe iiber den abseparierten parallelen Freiheitgrad E“ mit der Differenz der Fermifunktio-

nen fr,— fr als Summand 158t sich analytisch ausfithren und liefert die sogenannte Supplyfunction
[44, 30, 10].

Da die Funktion ' an der Stelle w = 0 eine scharfe Resonanz (mit einer typischen Breite von
2W) aufweist und ebenso die Zustandsdichte DOSg an der Stelle eg — eU, ergibt sich ein Peak
im Strom als Funktion der Potentialdifferenz U zwischen beiden Tdpfen jedesmal, wenn zwei
Energieniveaus der ungestoérten Topfe energetisch in Resonanz geraten. Man beachte, dafl ein
solches Verhalten von Resonantem Transport hier, im Gegensatz zur Resonanten Tunneldiode,
nicht aufgrund von Transmissionsresonanzen zustande kommt, sondern die lokalen Zustandsdich-
ten widerspiegelt. Qualitativ entspricht dies interessanterweise aber genau dem Verhalten der 1.
Ordnung Stérungsrechnung ohne Beriicksichtigung der Kopplung zwischen den beiden 2DEGs.

Die Betrachtung der beiden Potentialtopfe mit einer dissipativen Komponente, die wir hier als
freie Reservoire mathematisch eingefithrt haben als empirischen Parameter W, hat eine phy-

sikalische Motivation in Form einer endlichen Lebensdauerverbreiterung der im Potentialtopf
gebundenen Zusténde.

Beispiel: 2D-2D-HEMT

Obige Uberlegungen zum System von gekoppelten 2DEGs findet eine Anwendung in der theo-
retischen Beschreibung eines neuartigen Transistorkonzepts. In einem klassischen HEMT (high-
electron-mobility-transistor) dient ein 2DEG als Kanal eines Feldeffekt-Transistors [45]. Betrach-
tet man anstelle dessen als Kanal ein Doppel-2DEG, wie oben untersucht, so erhilt man zusitz-
lich zum Transport innerhalb eines jeden 2DEGs (E||) an den Orten einen Tunnelstrom (eine Art
“Bypass”) zwischen den beiden 2DEGs, wo die oben hergeleitete Tunnelkennlinie eine scharfe
Resonanz aufweist fiir die lokal zwischen den beiden 2DEGs abfallende Spannung U(&)| = (z,y))-
Dieser Vorstellung liegt eine semiklassische Betrachtungsweise des Systems zu Grunde: Senkrecht
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zu beiden 2DEGs betrachten wir lokal die oben aufgefiihrte quantenmechanische Beschreibungs-
weise und innerhalb eines jeden 2DEGs eine klassische Formulierung (Boltzmann-Gleichung) unter
Zuhilfenahme einer differentiellen Ersatzschaltung.

Wir wollen uns im folgenden auf eine eindimensionale Betrachtung beschriinken, bei der alle
Grofien 0.B.d.A. von z nur abhingen und die y-Richtung homogen ist. Seien UZ(z) und UR(z)
die lokalen Potentiale innerhalb der beiden 2DEGs (L und R). Analog sollen IX(z), IX(z) die
lokalen Stréme innerhalb der 2DEGs darstellen. Offensichtlich stellt am Ort 2 die Anderung

dI(z) = dIf(z) = —dI"(2) (2.41)
gerade den differentiellen Tunnelstromanteil der Kennlinie jrr (/rr hier ausgedriickt pro Linge)

dI(z) = jrr (U (z) — UR(z)) da (2.42)

dar (Kontinuititsgleichung fiir den Strom). Fiir die lateralen Spannungsabfille im Kanal gilt
weiterhin:

dvt(z) = —IF(z)rPde
dUE@) = —IR(e)rRde (2.43)

mit r als Kanalwiderstand pro Linge. Insgesamt erhilt man dann ein Differentialgleichungssystem

L dIR )
% = —jLr(UF - UR) — = jir(UY = UR)
L R
ii_g_ — _LfE % — _oRR (2.44)
i

Man beachte die Nichtlinearitét durch die Tunnelkennlinie jpg. Zur numerischen Losung eines
solchen Systems kann man niherungsweise die Tunnelkennlinie ersetzen durch eine Kastenfunlfti-
on (s 0 nur innerhalb eines schmalen Spannungsintervals). Unter der Randbedingung, daf beide
2DEGs an einem Ende des Kanals (z = 0) kurzgeschlossen sind (UZ(0) = U®(0) = 0) und weiter-
hin am anderen Ende (z =) nur das eine 2DEG L ankontaktiert ist (IR(1) = 0, UL(l) = Ugop),
kann man das Differentialgleichungssystem fiir U := UL — U® stiickweise durch einen quadra-
tischen Polynomansatz (stetig differenzierbar an den Anschlufstellen) 16sen. Die offejnen Koef-
fizienten der Losungsfunktion konnen dabei mittels eines Newtonverfahrens zur Erreichung der
Bedingungen I2(l) = 0 und U%(l) = Uyt iterativ bestimmt werden.

Ein typisches Ausgangs-Kennlinienfeld (s. Abb. 2.6) eines solchen Tunnel-HEMTs weist einen
linearen Stromanstieg von Uit = 0 an auf. An der Resonanzspannung zwischen beiden ?DEGS
ergibt sich dann ein steiler Stromanstieg, gefolgt von einem asymptotisch linearen Anstieg des
Stromes fiir grofie Spannungen. Der erste lineare Teil entspricht dem Stromflufi allein durch das
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Abb.2.6: Schematische Strom-Spannungs-Kennlinie eines 2D-2D-HEMT. Darge-
stellt sind die Ausgangs-Kennlinien bei variiertem Gate-Potential, welches
den oberen Kanal verarmt. In der Schemazeichnung ist das obere 2DEG
(im Text als L bezeichnet) und das untere (im Text als R bezeichnet)
skizziert. Die Stelle des 2D-2D-Tunnelns ist als Pfeil eingezeichnet, wobei
die Position von der Spannung [, abhangt.

L-2DEG. Im zweiten linearen Teil flieBt immer ein Teil des Gesamtstromes iiber das zweite R-
2DEG parallel zu L. Die ortliche Lage des Tunnelstrombereichs ist stark lokalisiert und wandert
bei wachsender duflerer Spannung U; 4 vom freien Ende zum kurzgeschlossenen Ende (2 = 0) des
Kanals, daher die asymptotische Riickkehr zum linearen Verlauf der Kennlinie. Der Einflufl einer
Gate-Elektrode iiber den Kanélen kann in einfacher Weise als Modulation der Kanalwiderstinde
rl und r® beschrieben werden, wobei der untere Kanal R vom Gate wegen der Abschirmung durch
das zwischenliegende obere 2DEG L kaum beeinflufit wird. (Fiir eine ausfiihrliche Diskussion der

Kennlinien verweisen wir hier auf [43], dessen Simulationen auf dem hier entwickelten Modell und
numerischen Verfahren basieren.)

Die in diesem Abschnitt vorgestellten Modelle zum Tunneln zwischen zwei gekoppelten 2DEGs
passen qualitativ und quantitativ (unter geeigneter Wahl der freien empirischen Partameter) zu
den experimentellen Ergebnissen in [42. 43]. Sowohl die Tunnelkennlinien. die sich durch Strom-

resonanzen auszeichnen, als auch die Stufen-Kennlinienfelder der Transistoren kénnen mit dem
hier entwickelten Modell zwanglos erklirt werden.
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2.3 Kiinstliche Atome

Die vorherigen Abschnitte lagen in jhrem Schwerpunkt auf der Beschreibung des Transportes in
Tunnelstrukturen. In diesem Abschnitt soll demgegeniiber das Hauptaugenmerk auf die elektroni-
sche Struktur innerhalb eines Quantendots gerichtet sein. Wir wollen die Ergebnisse des Kap. 2.2.2
zum Transport durch solche Strukturen hindurch als Basis fiir eine verbesserte Beschreibung der
Wechselwirkung des Elektronensystems innerhalb des Quantendots unter gewissen Bedingungen
nehmen. Das im folgenden présentierte Modell formuliert den Zustand auf der Grundlage der
Dichtematrix p eines projezierten Quantendotsystems allein. (Ansitze, die auf einer Hartree-
Fock-Ndherung des gleichen Systems beruhen, sind beispielsweise in {46, 47] zu finden.)

2.3.1 Dichtematrix-N&herung

Zur vollstandigen Beschreibung des Zustandes beim Transportes innerhalb des gekoppelten Sy-
stems aus Quantendot und zwei Elektronenreservoiren wird die Gesamtdichtematrix p bendtigt
(s. Kap. 2.1). Wir beschiftigen uns allerdings in den folgenden Betrachtungen mit der projezierten
Dichtematrix p% = Try,:(p) des Quantendots. Dies schrinkt natiirlich auch die Menge der be-
trachteten Observablen auf solche ein, die allein Gréflen innerhalb des Quantendots beschreiben.
Bei der Betrachtung der Teilchenzahl G1.(2.30) mit der Nichtgleichgewichtsverteilung GI.(2.32)
und des Stromes GI.(2.33) erkennt man mathematisch die Grundidee zu einer wesentlichen Verein-
fachung fiir den Fall stark asymmetrischer Barrieren. Das sind also die beiden Félle I'L/TE 50
und I'E /I‘L — 0. Man kann diese Grenzfille physikalisch interpretieren als einen Quantendot,
der zum stirker gekoppelten Reservoir (I’ grofler) im thermodynamischen Gleichgewicht plet
steht. Das zweite Reservoir stellt in diesem Sinne dann eine schwach gekoppelte “Mefisonde” zur
transportmiifiigen “Beobachtung” des Systems dar. (Man beachte die Wortwahl in Analogie zur
Formulierung eines Experimentes in der Quantentheorie, bei dem der Beobachter beim Mefvor-
gang im System involviert ist.) Durch diese Mefisonde wird sich der Quantendot dann jedoch in
einem leicht vom Gleichgewicht abweichenden Zustand p%* = pdot 4 §p%* befinden. Offensichtlich
ist diese Abweichung Jp?°* mathematisch nichts anderes als die Auswirkung des durch den Quan-
tendot fliefenden Stromes. Wir werden im folgenden einen gemischten Gleichgewichtsansatz fiir
p™* machen [18], der dann offenbar nur fiir spezielle Observablen geeignet ist:

Ix
dot . —
%%~ arpiot + appfy mit ax = Iz +Tg’' (2.45)

wobei p% die Gleichgewichts-Dichtematrix des Quantendots beziiglich des Reservoirs X = L, R
ist. Als Kriterium darf der Erwartungswert einer solchen Observablen in 1. Ordnung nicht von
dp%t abhingen. Die Teilchenzahl, Teilchendichte und der Gesamtspin bespielsweise gehoren zu
dieser Klasse von Observablen, die wir im folgenden untersuchen werden. (Wir wollen bei den

weiteren Betrachtungen kurz p anstelle von pPt schreiben.)

In Abhingigkeit der Polaritdt der anliegenden dufleren Spannung U kann man demnach zwei
Fille unterscheiden:
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¢ Anreicherung:

Das Emitter-Reservoir (energetisch hoher) ist stérker an den Dot gekoppelt. Fiir den
in dieser Arbeit untersuchten Fall eines Quantendots mit lateralen Abmessungen, fiir
die die Wechselwirkungsenergie-Terme gréBer sind als die laterale Quantisierungsener-
gie (siche Kap. 2.3.6), sind in einem Vielteilchenzustand immer eine groflere Zahl an
Subbéndern beteiligh. Unter der Voraussetzung eines in guter N&herung konstanten
Kopplungs-Matrixelementes ¢; fiir alle Subbénder, erkennt man aus G1.(2.30), G1.(2.32)
und G1.(2.33), daB in erster Niherung I o« N gilt. Diese Uberlegung gilt ebenso fiir den
Fall von Subband-Mixing und anderer Dimensionalitét der Reservoire (d.h. xD-0D-yD Tun-
neln). Die Elektron-Elektron-Wechselwirkung muf in diesem Fall offenbar vollsténdig in die
Berechnung der Dichtematrix einbezogen werden. Insgesamt erhélt man ein sukzessives,
ganzzahliges Ansteigen der Dot-Elektronenzahl und dementsprechend eine stufenférmige
Strom-Spannungs-Kennlinie mit annihernd konstanten Stromstufen. (Im experimentellen
Kap. 5 werden wir genau dieses Verhalten wiedererkennen kénnen.)

e Verarmung:

Das Kollektor-Reservoir (energetisch tiefer) ist stérker an den Dot gekoppelt. Die Teilchen-
zahl im Quantendot ist nun N ~ 0. Man kann hier von einer vernachlissighbaren Wechsel-
wirkung ausgehen und erhilt somit eine Einteilchenbetrachtung des Quantendots. Der Teil-
chenstrom ergibt sich dann aus den lokalen Zustandsdichten der Reservoire, der Einteilchen-
zustandsdichte im Quantendot und den Transfermatrixelementen der einzelnen Subbénder.
Falls Subbandmixing vorhanden ist, bedeutet dies eine Vielzahl von Transportmdglichkei-
ten durch ein und denselben Quantendot-Einteilchenzustand, insbesondere auch durch Mo-
den, die im Reservoir keine korrespondierenden besetzten Moden besitzen [36]. Die Strom-
Spannungskennlinie wird jetzt nicht mehr aus Stufen gleichbleibender Hohe bestehen. Das
einfache Modell aus Kap. 2.2.2 zeigt die Entstehung einer peakartigen Struktur im Strom

fiir jede einzelne Transport-Mode, wobei die Stromstérken jeweils unterschiedlich ausfallen
konnen.

Falls die Temperatur-Aufweichung kpT" deutlich kleiner ist als die Kopplungs-Selbstenergie (als
Maf} dient hier der Imaginérteil —I'/2) zu den Reservoiren, muf} in das Modell eine dissipative
Kompomente noch zusétzlich eingefiihrt werden. Im einfachsten Fall kann dies im Rahmen eines
Breit-Wigner-Ansatzes durch eine Faltung der Kennlinen mit einer Lorentz-Kurve geschehen [40,
38, 30]. Die Berticksichtigung elastischer Streuung geschieht in derselben Weise. Zur Beschreibung
dieser typisch “offenen” Eigenschaft des Systems ist der Gleichgewichts-Dichtematrixansatz nicht
geeignet. (Bei der Betrachtung eines imaginiren Potentialbeitrages —I' /2 im Einteilchenterm zum

Hamiltonoperator wird letzterer jedoch nicht mehr selbstadjungiert bleiben. Einen solchen Ansatz
wollen wir hier nicht weiterverfolgen.)

2.3.2 Modell-Hamiltonoperator

Fiir die theqretischen Untersuchungen zur elektronischen Struktur in Quantendots legen wir den
folgenden Vielteilchen-Hamiltonoperator zu Grunde (es handelt sich hierbei um eine Verallgemei-
nerung des gebriuchlichen Hamiltonoperators zu Quantendot-Systemen (46, 48, 47, 49]):
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s, 1
H= Zﬂ‘j blbj + ¥ 9287 + 5 7 Cin bl (2.46)
4l 1,9,k

wobei 1, j, k, ! Indizes zu den Basis-Einteilchenzusténden im Quantendot und &;, b:f die zugehorigen
Vernichter- und Erzeugeroperatoren sind, der Teilchenzahloperator ist dabei mit N bezeichnet.
Die Einteilchenwellenfunktion zum Index i seien im folgenden mit ¢; bezeichnet (wir betrachten
hier also die Envelopefunction eines Leitungsband-Elektrons [48]). Wir wollen ferner annehmen,
daB8 die Menge dieser Wellenfunktionen {¢;} ein vollstéindiges Orthonormalsystem bilden. Man
beachte, dal wir hier den Spin- und Ortsfreiheitsgrad in einem Index zusammengefafit haben,
insbesondere ist die Wellenfunktion ¢(Z, o) also ein zweidimensionales, komplexes Feld. Bei den
¢;; handelt es sich um die Einteilchen-Matrixelemente zum Hamiltonoperator, die folgende Terme
enthalten sollen:

e Einteilchenpotential, gegeben durch das dufere elektrische Feld des Gates und der iibrigen
anliegenden Spannungen

¢ Spin- und Bahnterme
e Magnetfeldterme (in Coulombeichung).
Der Polynomansatz in IV entlt klassische (d.h. kapazitive) Wechselwirkungsterme zu Reservoiren

(Anreicherungs-Layer) und geladenen Ionenriimpfen (Verarmungszone), wobei die reellen Koeffi-
zienten v; und +; im folgenden noch naher bestimmt werden sollen.

Daneben enthilt der Tensor Cj;; die Vielteilchen-Wechselwirkung der Elektronen untereinander
im Quantendot. In Coulombeichung erhélt man demnach:

62 3 3 *f Y- A 1 ) -
Cijr = Z/d w/d &' ¢}(%,0) ¢5(&,0’) T ¢(&',0") 4(F,0) (2.47)
o,0’

mit dem Orts- und Spinfreiheitsgrad #, o. Man beachte, daf es sich hierbei um das Skalarprodukt
im Spinfreiheitsgrad handelt und somit fiir den Tensor C' gilt:

Cijht ‘Sspin(i)Spin(l) ‘5spin(j)spin(k) (2.48)

mit dem Kronecker-Delta §. Die Materialkonstante €, spiegelt die Polarisation der Atomriimpfe
wider.

Als wesentlicher Aspekt soll nun die Physik der einzelnen Wechselwirkungsterme des Hamil-
tonoperators niher betrachtet werden. Die Wechselwirkungsterme aller Ladungen im System
untereinander werden in zwei Kategorien eingeteilt:

e Zum einen die klassischen Einteilchen-Anteile in 71]\7 +72N , die einer kapazitiven Beschrei-
bung entsprechen, und



32 KAPITEL 2. THEORIE

o die Vielteilchenterme, die im Rahmen einer vollsténdigen Beschreibung in der Form des
Coulombtensors C' auftauchen.

Typischerweise befindet sich der untersuchte Quantendot (eingebettet in einem Doppelbarrieren-
system einer Resonanten Tunneldiode beispielsweise) zwischen zwei Elektronenreservoiren. Ein
solches Elektronenreservoir kann in erster Naherung durch ein Jellium-Modell beschrieben wer-
den, bei dem sich viele Elektronen in einem homogen positiv geladenen Untergrund bewegen, so
daB das Reservoir insgesamt neutral bleibt. Also ergeben sich drei Gruppen von Ladungen:

e positiv geladenes “Jellium”,
o negativ geladene Reservoir-Elektronen und

e negativ geladene Elektronen im Quantendot.

Die Beschreibung der einzelnen Wechselwirkungsterme wird nun folgendermaflen aufgeteilt in
klassische (d.h. Einteilchen) Terme und Vielteilchenterme, siehe dazu die Tab. 2.1. Dabei be-
zeichnet n die Zahl an Elektronen im Quantendot, N die Anzahl aller Elektronen, V die Wech-
selwirkungsenergie innerhalb des Reservoirs und V die Wechselwirkungsenergie zwischen einem
Elektron im Reservoir und im Dot. Es wurde dabei jeweils die Summe aller Paarungen zweier
Ladungen (ohne Doppeltzihlung bei Vertauschung) betrachtet. Man beachte, daf} dieser Ansatz
auf einer einfachen klassischen Vorstellung beruht, die jedoch die vorliegende Situation sehr gut
beschreibt. Die hohe Elektronendichte im Reservoir rechtfertigt dabei diese Vorgehensweise. Wie
in der Tab. 2.1 zu sehen ist, wurde die Intradot-Wechselwirkung im Gegensatz dazu durch einen
Vielteilchenterm einbezogen (von der Form des zweiten Summanden in G1.(2.46)).

Tab.2.1: Wechselwirkungsterme
n = Zahl an Dot-Elektronen
N = Gesamtzahl an Elektronen bzw. Jelliumionen
N — n = Zahl an Reservoir-Elektronen

Ladungen Ansatz Modell-Term
Jelliume» Jellium Einteilchen | V201

Reservoir<+Reservoir | Einteilchen VM(J;L”—_Q
Jellium«+Reservoir | Einteilchen | -VN(N — n)
Dot+Dot Vielteilchen | Q(n)

Dot Jellium Einteilchen | -V aN

Dot<+Reservoir Einteilchen | Vn(N — n)
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Wir wollen nun die gesamte Wechselwirkungsenergie als Summe all dieser Terme schreiben (mit
einer additiven Konstanten, so da Eww (n = 0) = 0):

1 .
Eww= =V n+ (lV— V) n? + Q(n). (2.49)
2 2 o’

Die Zuordnung der klassischen Ausdriicke und Vielteilchenterme ist dabei symbolisch durch +
bzw. C angegeben. (Der Ubergang zum Einteilchoperator im v-Term ist einfach die Ersetzung
von n bzw. n? durch den Teilchenzahloperator N baw. N2.)

Kapazitit

Wir wollen nun zeigen, wie sich durch eine klassische, kapazitive Niherung des Vielteilchenterms
zur Intradot-Wechselwirkung der bekannte Ausdruck einer kapazitiven Wechselwirkungs-Energie
herleiten 148t. Mit dem Ansatz

-1
Qeap(n) = Vpor ————"(nz ) (2.50)
also
n VDot = Qcap(n + 1) - Qcap(n) (2‘51)
erhilt man dann im Limes n — oo
1(ne)®> . 4 e?
= t 0= ———. 2.52)
By (n) o5 7 V+ Vpor — 2V (

Man erhslt hier im Grenzfall also die klassische Kapazitit C' des Quantendots. Es handelt sich
hierbei um die Definition der Kapazitéit des Systems, die nicht im klassischen Sinne als Kapazitit
zweier metallischer Oberflichen zu verstehen ist, da die Festlegung von “Metallelektroden” hier
ohne weiteres nicht moglich ist aufgrund der Delokalisierung der Elektronen im Quantendot. Im
Kap. 2.3.6 gelangen wir zu einer quantenmechanisch korrekten Bestimmung vo.n 'Vpot aus .Gl.(2.50)
(und damit der Kapazitit) iiber die Definition eines Quantendots im “kapazitiven Regime” und
der Betrachtung seiner effektiven Wechselwirkungsenergien.

Wir wollen nun die Diskussion der Wechselwirkungsterme schlieflen mit einem Beispigl zur
Abschiitzung der Energie V. Als Beispiel dient ein System zweier konzentrischer, metallischer
Kugelflichen der Radien R; < Re. Identifiziert man die innere Kugelfliche R; mit dem Quan-
tendot, so erhilt man bekannterweise
2
K _K . __¢ 053
V= 7y VDot = i mit K pr—— (2.53)
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Da in diesem Beispiel das Reservoir Ry den Quantendot Ry umschlieft, gilt hier fiir den Betrag
der Wechselwirkungsenergie zwischen einer Ladung —e auf dem Dot und einer Ladung e auf der
Reservoir-Kugelschale als Spezialfall

V=V (2.54)
und erhilt damit den bekannten Ausdruck
1 9o [ 1 1
~ K —_— -] 2.55
Eww 2[& n ( R R2> ( )

Fiir eine allgemein gegebene geometrische Formen von idealisierten Metalloberflichen fiir die
Reservoire und den Quantendot kénnte man nun klassische Ausdriicke obiger Gestalt herleiten,
die Beziehung der Terme V, V und Vp,: wire jedoch nicht mehr von der einfachen Form. Wir
werden diese klassische Vorgehensweise zur Bestimmung der Kapazitét nicht weiter verfolgen.

2.3.3 Projektion

Als Vorbereitung zur Formulierung einer numerisch praktikablen Methode zur Berechnung der
thermodynamischen Eigenschaften (insbesondere der Dichtematrix) des Modellsystems sollen in
diesem Abschnitt einige mathematische Grundlagen erkldrt werden. Basierend auf dem vorge-
stellten Vielteilchen-Hamiltonoperator im vorherigen Abschnitt wird als wesentlicher Schritt nun
eine (zweistufige) Projektion (s.u.) des Systems auf einen endlich dimensionalen Unterraum des
gesamten Fockraums der reinen Vielteilchenzustéinde vorgenommen. Im néchsten Abschnitt wird
die Auswahl des Unterraumes dargestellt, und es werden weiterhin die Einzelheiten zur Numerik
geklart. Zunéchst einige Betrachtungen zur Projektion:

Voraussetzung;:

Sei F' der Hilbertraum aller Vielteilchenzustinde (“Fockraum”), H der gegebene Hamiltonopera-

tor auf F' und P der orthogonale Projektionsoperator zu einem Unterraum Up von F. Dann gilt
per definitionem

P*=p,  pPt=P (2.56)

Weiterhin sei @ := 1 — P, der dann offensichlich der Projektionsoperator zum orthogonalen

Komplement von QP in F ist. (Man beachte, dal Up kein Unterraum eines Eigenraumes oder
eine Summe von Eigenrdumen zu sein braucht.)

Sei 9 ein “stationdrer Zustand” zum “Energieeigenwert” E ¢ R:

Hip = Eip. (2.57)
Definition:
Ho =PHP

(2.58)
ist die “Projektion” von H auf Up.
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Betrachte nun die Projektion P¢. Offensichtlich folgt aus GL(2.57):
PHvY = PEvy
& PHPY+PH = EP 2.59
v+PH QY P (2.59)
“stort”
und
QHY =QEY
& QHQY+QHPY = EQy
& QHPY=(E-QH) \_g/¢= (B - QHQ)QY. (2.60)
Q*=Q
Falls F € R mit
E— QHQ ist invertierbar, (2.61)
folgt somit aus G1.(2.60)
1
= ———=QHP
W= ggEgRH Py
1
= Q————QHP1. 2.62
& @ =Qp— gty (2.62)
Q%=Q
Bemerkung;: -
QHQ hat immer den Eigenwert 0, der Raum Up ist (Unterraum zum) Eigenraum.
Mit
PHPy=PHPPy= HoPi (2.63)
und G1.(2.59), G1.(2.62) folgt somit:
Folgerung;: . ]
Fiir alle Eigenvektoren t von H zum Eigenwert E mit GL.(2.61) gilt
Ho(Py) + W(E)(Py) = E(PY)
1
: - —— ___QHP. 2.64)
mit W(E): PHQE_QHQQ (
Wir wollen dies nun allgemeiner formulieren:
Definition:
(2.65)

Hog(B) = Ho+W(E) firEeR mit G1.(2.61)

ist der “effektive” Hamiltonoperator zur Projektion P. Hat Hog(E) den Eigenwert E, so heifit £
“spezieller Eigenwert” der Schar H g
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(Man beachte, da$ es sich hierbei um eine Operatorenschar handelt. Offensichtlich ist H, off(E)
hermitesch fiir alle E mit G1.(2.61). Das “spezielle” ist hier, dal der Parameter E auch Eigenwert
ist.)

Es soll nun die Beziehung der Eigenrsiume und Eigenwerte von H und H off(E) untersucht werden.
(Bei Hogq(E) ist sinngeméf “spezieller Eigenwert” gemeint.)

Definition:

L={¢cUp|¢p#0,Ipc F,EcR(HYp=Ey A ¢ =Py A GL(2.61))} (2.66)
und
E:L— Pot(R): e L— {E€R|IYEF, (Hp=Ey A ¢ =Py A GL(2.61))} (2.67)

(Man beachte, da E in der Definition von L im allgemeinen nicht eindeutig zu sein braucht,
daher die Menge der E.)

Analog definieren wir:

Definition:
Legi={0€Up|¢#0,3IE cR(Hg(E)p = E¢ N GL(2.61))} (2.68)
und
Eogp: Lo — Pot(R): ¢ € Log — {E € R|Hg(F)¢ = E¢ A GL(2.61)} (2.69)
(Die Vereinigung aller Bilder unter Eeff ist also die Menge aller speziellen Eigenwerte von Heg.)
Bemerkung:
Sei
M:={yeF|y#0,3IF cR(HY=Eyp A GL(2.61))}, (2.70)
so folgt direkt
PM\{0} = L. (2.71)

Das heiﬁt, L ist die Projektion aller Ei vek \4 i i i
genve. toren von H auf U 0 i -
; 1( ' 1) cfiillen. P, bei der die zugehorlgen Elgen

Folgerung:

Seid é€ _L.PDann fexistiert per definitionem ein Eigenvektor 1 mit Eigenwert E zu H mit GL(2.61)

%ne % (_¢) lzé Mit (?‘rl:2.64) folgt dann Hog(E)¢ = E¢, also insgesamt ¢ € Legr- Weiterhin sel
- Dann existiert ein Eigenvektor ¢ mit Eigenwert E zu H mit Gl (2.61

. 5 k rt B (2.61) und ¢ = Py

Mit G1.(2.64) folgt dann Hg(E)¢ = E¢, also insgesamt B ¢ Eog(¢). Das heifit zzlso ’ ’

LCLeg,  E(¢)CEg(d) (Véel). (2.72)
Definition:

Ein Hamiltonoperator, fiir den (L) = Up gilt, heifit “vollstéindig” beziiglich P. (Anschaulich
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gesprochen heifit dies, dafl es eine Basis von Up gibt, die aus P-projezierten Eigenvektoren von
H besteht, bei denen die zugehdrigen Eigenwerte zu H die G1.(2.61) erfiillen.)

Bemerkung:

Offensichtlich ist (Leg) < Up. Aus GL(2.72) folgt, da (L) < (Leg). Dann folgt fiir einen
vollsténdigen Hamiltonoperator (L) = (Lqg) = Up.

Damit haben wir den Hauptzusammenhang zwischen L und Lg gezeigt. Es soll nun noch eine
Abschétzung des Fehlers zwischen Lo und Lgg folgen.

Voraussetzung:

Wir wollen uns im folgenden beschréinken auf Systeme, bei denen die Eigenwerte von Q.H@Q alle
> E > 0 sind fiir ein geeignetes £, ausgenommen der Eigenwert 0 (zum Unterraum Up). Seien
weiterhin die Eigenwerte von Hy = PHP alle < E. und > E pin- Dann ist sicherlich fiir alle
Eigenwerte von Hy die G1.(2.61) erfiillt.

Zur Fehlerabschétzung bei der Betrachtung von Ho anstelle von Hgg 188t sich grofienord-
nungsméfBig folgender Ubergang zu Erwartungswerten betrachten:

PHQ — (to,Hiq)

QHP — (v¥q,Hto)
1 1
E—QHQ | E-Eq

mit einem Eigenvektor o von Ho, bzw. g von QHQ zur Energie Eq. Man erhilt dann als

(2.73)

Abschitzung: \
H
ey — eEral 2.74)
und damit
H 2
iw(z) < 2 re) (275)

als Abschitzung der Gréfenordnung des Fehlers. Der Term | (o, H ¥g)|? resultiert dabei aus der.n
Ubergang von Zustinden aus Up nach Ug. Man beachte die Ahnlichkeit des Ausdruckes mit

typischen Termen aus der Stérungsrechnung 1. Ordnung.

2.3.4 Algorithmus

Im folgenden Abschnitt wird ein Algorithmus vorgestellt, der es gestattet, wesentliche thermody-
namische Eigenschaften des vorgestellten Modellsystems numerisch zu behandeln. Insbesorfdere
bietet die Bestimmung der Dichtematrix eine Berechnung simtlicher interessierender Mefgrofien.

Einteilchen-Basis

Ausgangspunkt stellt der Hamiltonoperator aus G1.(2.46) dar. Als ON-fEinteilcher%basis {¢:} v'sfird
eine Menge von Eigenfunktionen des zweidimensionalen (2D) harmor}lschen Oszﬂlators. gewdhlt
[50]. In der senkrechten Raumrichtung setzen wir die Eigenfunktion eines Kastenpotentials an:
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1
\/;nw +ny) ngl ny LT 2o Yo

X exp {—% {(%)2 + <%>2]}an(%)ﬂny(%)

X 2 sin <E>, (2.76)

(bnz,ny,nz:O,s(m) Y, % 0') = do s

wobei H,, das Hermite-Polynom n-ten Grades ist. Weiterhin bezeichnen w0, Fy o die lateralen
Quantisierungsenergien des 2D-harmonischen Oszillators (in der z, y-Ebene), zo = /h/(wzom*),

yo = 1/B/(wyom*) die zugehdrigen charakteristischen Léngen und 7 die Topfbreite in senkrechter
Richtung (z). Der Spinindex s nimmt dabei die Werte +1 an.

Die Wahl dieser Einteilchenbasis ist zunéchst vom mathematischen Standpunkt nicht wichtig, fiir
die numerische Behandlung ist es jedoch von grofiem Vorteil, einen Satz von Wellenfunktionen zu
wihlen, die den Einteilchen-Eigenfunktionen (d.h. zum Einteilchenterm ¢;; im Hamiltonoperator)
mdglichst nahe kommen, um die Nichtdiagonal-Elemente der Matrix ¢ klein zu halten. Ein Blick
auf die typischen geometrischen Verhéltnisse innerhalb der experimentell untersuchten Strukturen
(s. Kap. 3) rechtfertigt obige Wahl. Der Potentialtopf der Breite z entspricht der extrapolierten
Ausdehnung der Wellenfunktion zwischen den beiden Barrieren der Resonanten Tunneldiode, und
das laterale harmonische Potential entspricht dem lateralen Potential der Verarmungszone und
des Schottky-Gates um die Mesa der Tunneldiode herum (s. Kap. 3).

Der erste Schritt im Algorithmus besteht nun darin, sich auf einen endlich dimensionalen Einteil-
chenraum zu beschrénken, also den Hamiltonoperator auf diesen Unterraum zu projezieren. Da
wir die energetisch niedrigsten Anregungen des Systems untersuchen wollen, ist es sinnvoll, die
Auswahl der Basisfunktion in einem Kriterium der Form ng,ny < npq, zu formulieren. Da wir
uns hier auf den Fall eines Quantendots mit starker Einschréinkung in z-Richtung im Vergleich zu
den z, y-Richtungen beschrénken wollen, reicht es, nur den Grundzustand des Potentialtopfes zu
betrachten (d.h. n, = 0). Die Wahl des Parameters hwy ist dabei (abhiingig vom Einteilchenpo-
tential und dem Magnetfeld) so zu wihlen, dafl die Hauptkomponenten der exakten Einteilche-
neigenzusténde von H im Unterraum zur Basis B liegen. (In der Simulation kann man hier grob
den Verlauf des lateralen Potentials aus der Geometrie abschitzen, die Wahl ist jedoch relativ
unkritisch bei einem hochdimensionalen Unterraum.) Man beachte, da die Basiswahl hier auf

die Resonante 'I‘.unneldiode angepafit ist, die folgenden Methoden bei einer Ubertragung auf ein
anderes System jedoch unberiihrt bleiben. Die Basis lautet demnach

B = {anx,ny,nz,s ] nmn’y < Nmag) Nz = 0} (277)

(Typischerweise betragt die Dimension des so gewonnenen Unt . .
; : erraumes 18 b -
den Simulationen, s. néchster Abschnitt). is 50 bei den folgen
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Matrixelemente

Beziiglich dieser Basis werden nun die Matrixelemente ¢;; durch numerische Integration bestimmt.
Wir wollen annehmen, daf§ innerhalb des Quantendots ein konstantes duBeres Magnetfeld B in
z-Richtung anliegt. Dies entspricht genau der experimentellen Situation mit einem Magnetfeld
parallel zur Transportrichtung, d.h. senkrecht zu den Barrieren. Ferner sei ein laterales bindendes
Einteilchenpotential V (2, y) vorgegeben. Im Rahmen der Simulation wird dieses stiickweise durch
Polynome zweiten Grades definiert. Dies bietet die Mdglichkeit zur realistischen Vorgabe eines
Gate-variablen, im allgemeinen nicht harmonischen, lateralen Potentials.

h2 ; d 1 * .2 .2
&j = (¢i’[_2m*A—2hwcxg§+-2-m wsz“ 4+ Ve, y)
1 ] g m* hw,
Fa- T — j 2.78
+za- (§x#) + 5+ 144) (2.78)

mit den abgekiirzten Indizes i = (ng,ny,s), j = (Mg, my,t) und der Zyklotronfrequenz w, = £2.

Die letzten beiden Terme stellen die Spin—_Bahn—]_é(opplung und den Spinterm im Magnetfeld
dar [51], wobei S den Spinoperator, T = %V + eA den kinetischen Impgls und & den Rashba-
Kopplungskoeffizienten bezeichnet. (Das Vektorpotential wurde dabei zu A = Bzé, gewshlt.) Of-
fensichtlich ist ¢ hemitesch. Im folgenden werden die Spin-Bahn-Kopplungsterme vernachléssigt,
was fiir die untersuchten Halbleitermaterialen (AlGaAs/GaAs) sicherlich gerechtfertigt ist [51].
(Durch die Zusammenfassung von Spin- und Bahnindizes in unserem Modell, ist die Einbeziehung
dieser Terme vorgesehen und somit mathematisch trivial, der numerische Aufwand zur Bertick-
sichtigung der dadurch nur leicht modifizierten Matrixelemente jedoch nicht sinnvoll.)

Des weiteren wird beziiglich derselben Basis B auch der Coulombtensor C' aus Gl..(2.47? dul':ch
numerische Integration bestimmt. (Aufgrund der Dimension des Integrals bietet .51ch h1er'e1r}e
Monte-Carlo-Methode an.) Die grofe Zahl an Symmetrien dieses Tensors reduziert dabei die
unabhiingigen Komponenten erheblich, was den Rechenaufwand drastisch reduziert.

Diagonalisierung

Der niichste Schritt besteht darin, fiir ein gegebenes Magnetfeld, Gate-Po'tent'ial, etc:, die Einteil-
chenmatrix € zu diagonalisieren. (Diese Methode zur Bestimmung der Emtellchenfuveaus wurde
vorab bereits in [52] verwendet.) Wir wollen die (nicht eindeutige) Menge von Basisvektoren aus

Eigenzustinden mit

B := {4} (2.79)

bezeichnen. Man beachte, da8 dies ebenfalls ein ON-System darstellen soll. Der Basiswechsel
geschieht mittels einer unitiren Matrix P (P~! = P1):
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¢ =2 Piid;. (2.80)
j

(Die Spaltenvektoren in P sind also die Koordinatenvektoren von B’ beziiglich B.) Die Vernich-
teroperatoren transformieren sich dann geméaf

bj =Y Pjb}. (2.81)
i
Sei ferner ¢ die Diagonalmatrix zu ¢, so gilt

e=P¢'P~'  mit Diagonalform ¢, = dpg€,- (2.82)

Man beachte, dafi der Teilchenzahloperator N unter einer solchen Transformation invariant ist,
so daB sich die kapazitiven Wechselwirkungsterme zu «, 2 nicht &ndern in ihrer Form.

Die Transformation des Coulombtensors geschieht analog:

art = PP} P PuCiin, (2.83)
tadskyl

wobei die Indizes beziiglich B als durchnummerierte Tupel (n, ny, s) zu verstehen sind.

Der nichste Schritt besteht nun darin, eine weitere Einteilchen-Projektion vorzunehmen. Der Sinn
dieser zweiten Reduktion des Zustandsraumes liegt darin, fiir die spdtere numerische Behandlung
im Fockraum (d.h. im Vielteilchenraum) die Dimension zu reduzieren. Es werden hierbei nur die
energetisch niedrigsten Einteilchenzustéinde aus B’ mitgenommen zur reduzierten Basis B":

B"={¢; € B'|¢; < Emax} C B'. (2.84)

(Typischerweise ist in der Simulation die Dimension des erzeugten Unterraumes 2 bis 11, so da8
der zugehdrige Fockraum 4 bis 2048 dimensional ist.)

Vielteilchen-Operator

Der nun folgende Schritt besteht darin, die Matrixelemente des Vielteilchen-Hamiltonoperators
H aus Gl.(2.46) beziiglich aller Vielteilchenzustéinde, die mittels B erzeugt werden konnen
zu berechnen. Wir wollen im folgenden die Basiszusténde im Fockraum (d.h. dem Vielteilchen:
Zustandsraum) durch grofie Indizes bezeichnen, die zu verstehen sind als Tupel von Besetzungs-
zahlen der Einelektronenzustinde aus B”. Seien also i = 0,---,N — 1 die Indizes der Einteil-
chenzusténde, so wird ein Basiszustand ®; beschrieben durch ’das Tupel I = (ng,+-,nN-1)
mit n; = 0,1. Die Dimension des betrachteten Unterraumes im Fockraum ist demgl,ach ’2N ]—olei
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N-dimensionalem Unterraum zur Einteilchenbasis B”. Wir kénnen somit den Basiszustand ®;
schreiben als

o= ()" ()™ ()" @uac (2.85)

mit dem Vakuumzustand @,,,.

Zur Berechnung der Matrixelemente von H aus G1.(2.46) wissen wir bereits, da$f der Einteilchen-
Term zu € bereits diagonal ist. Die zugehorigen Matrixelemente sind von der Form

Myr = (<I>J, bgb;@) (2.86)

mit J = (mg,---,my-1) und I = (ng,---,ny-1). Offensichtlich kann M;; # 0 nur sein, wenn
alle Besetzungszahlen von I und J identisch sind, wofiir dann M7 = m, folgt.

Es bleibt noch der Vielteilchen-Wechselwirkungsterm zum Coulomb-Tensor C’ explizit zu berech-
nen. Zur Vereinfachung wollen wir diesen Term umformen in:

1
5 Z 1{jkl b;Tb_ly.l.b;»b; = Z (C;:yzw - Colsywz) bgbgb;b:u (287)

'ivj’kyl r<y,w<z

Typischerweise treten hier Matrixelemente der Form

My = (‘I’J, byt bgb;bﬁ;‘i’r) (2.88)

auf, die sich durch einfache Klassifikation der zugehorigen Diagramme angeben lass?n. O.ﬁ’ensif:ht—
lich kann M; nur von 0 verschieden sein, wenn alle Besetzungszahlen in I und J identisch sind,

bis auf die der vier Einteilchenindizes z,y, z, w:

n; = m; (Vi# 2,y,2,w). (2.89)

Wir wollen annehmen, daff 2 < y und w < z gilt. Fiir das Vorzeichen vereinbaren wir noch
folgende Abkiirzung;:

S 1= (~)MEHME@HNE+N®)  mig  N(z) = Zni’ M(z) == ij (2.90)

>z >z

mit N(2) “Anzahl der Operatoren vor dem Erzeuger b2 im Zustand ®;” und analog M (=) “Afxzahl
der Operatoren vor dem Erzeuger bg im Zustand ®;”. (Man beachte dazu, dafl fiir Fermjon.en
b?bg = —-b;-Tb;T, bib} = —bl:b} und b?b}+b;- b:-T = §;; gilt.) Man kann dann folgende Klassen beziiglich

2,9, z,w bilden (wir lassen die Indizes J,I an M weg):
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{ ’: alle vier identisch

Das widerspricht der Voraussetzung.

zwel Paare jeweils gleich

o & <
® O

Nach Voraussetzung kommt nur z = w A y = z in Frage. Dann gilt M = Smymyn,n, (hier
S=1).

ein Paar gleich

e O & <
O ® &

Nach Voraussetzung gibt es folgende Félle:

3]
i

z:
M = Smymy(1 — my)nny(l —ny)

&3
il

w:
M = Smymy(1 — m;)n,ny, (1 —ny)

* y=2:
M = Smzmy (1 — my)nny, (1 — ng)
o y=w:
M = Smgmy(l —m,)n,ny (1 — ng)
J I
(o] ®
e o |alle verschieden
o [ ]
[ (o]

Dann folgt M = Smymy(1 —m,)(1 - Moy )1z (1 — ng) (1 — ny).
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Mit Hilfe dieser Grundmatrixelemente wird die Matrix zu H bestimmt.

Dichtematrix, Observablen

Es soll nun die Vielteilchen-Dichtematrix p zur Temperatur 7' (mit 3 := 1~3+T) und zum chemischen
Potential u errechnet werden:
1 ~
- - - 2.91
p Zg,.eXp( ﬁ(H uN)), (2.91)
wobei
=30l (2.92)
der Teilchenzahloperator und
Zgr = Tr(exp (—ﬁ (H - ;LN))) (2.93)

die groBkanonische Zustandssumme ist. Im folgenden sei H:=-p (H — uN ) der effektive Hamil-
tonoperator. Zur Berechnung der Exponentialfunktion wird die Vielteilchen-Hamiltonoperator-
Matrix zu A diagonalisiert. Sei @ die dazu bendtigte unitére Transformation, so gilt:

Hiiog=Q 1 Hpn Q (2.94)

mit B diag der Diagonalmatrix und Hpgn der Matrix beziiglich der Vielteilchenbasis zu B”. Dann
folgt sofort:

exp (Apn) = Q exp (Huieg) @™ mit (eXP (ﬁdiag)) [, = drrexp ((Hdiag)II)~ (2.95)
(Man beachte, daf exp ((ﬁ diag) H) eine reelle Zahl ist.) Die Zustandssumme Z ist dann einfach

Zgr = ), €XD ((ﬁ diag)II) (2.96)
i

und die Dichtematrix p

o = =@ exp (Hieg) @ (2.97)
ar
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Mit dieser numerisch bestimmten Dichtematrix p 188t sich nun der Erwartungswert einer belie-
bigen Observablen bestimmen. Wir interessieren uns hier fiir die Teilchenzahl N und den Ge-
samtspin 5. Wie man leicht sehen kann, ist N in der Vielteilchenbasis zu B” diagonal und S bei
Vernachlissigung der Spin-Bahn-Kopplung ebenfalls. (Die Matrizen sind im Spinindex fiir letzte-
ren Fall immer diagonal.) Die Matrix einer beliebigen Einteilchen-Observablen Ap (in der Basis
B) 148t sich mittels der Transformation P auf die Basis B” umrechnen gemifl Agr = P~1ABP.
Die zugehérige Vielteilchen-Observable lautet dann

A= Z(AB,,)ijb;.Tb;-. (2.98)

4
Matrixelemente der Form Mjr = (QJJ,b:‘bgl@ 1) konnen analog zu obiger Methode einfach be-
stimmt werden mit S := (—1)M&+N ) und n; = m; (Vi # 2,y):

J I

beide identisch

M = S mgn, (hier S = 1).

verschieden

o e <

® O h

M = Smg(1 —my)ny(1 —ng).

Offensichtlich reicht es fiir den Fall, da nur die Teilchenzahl ermittelt werden mu8, die Ableitung
der Zus:tandssumme nach dem chemischen Potential u zu betrachten, ohne die volle Dichtematrix
zu ermitteln (und damit die vollsténdige Transformation Q).

Konsistenz-i]berpriifungen

Es gibt eine Reihe wichtiger “physikalischer” Tests, d .
. enen das obige Modell i i i
numerischen Implementierung) unterzogen wurde: , ® ell (und sicherlich die

. Zl.1r Bestil.n@ung der Einteilchen-Matrix e: Die sich ergebenden Einteilchenenergien nach der
Diaglonalisierung zu ¢ miissen im Falle eines harmonischen Potentials und eines variablen
Mager%tfeldes die bekannten Einteilchen-Niveaus liefern (siche dazu [53, 4 5]). Insbesondere
muf die bekannte lineare Aufspaltung in fiw, mit der richtigen Entartun’g f,ﬁr B — 0 zu sehen

sein [53]. Weiterhin dient ein 2D-Kasten i ie Ri
o | - potential dazu, die Richtigkei ieni
flir stiickweise vorgegebene Potentiale zu testen. ’ glelt der Hnergleniveaus
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o Ein wichtiger Test der Vielteilchensimulation liegt darin, einen Coulombtensor C' = 0 (d.h.
keine Wechselwirkung) anzusetzen. Die Vielteilchenbesetzung als Funktion des chemischen
Potentials muf§ dann trivialerweise die Einteilchenenergien liefern bei Widerspiegelung des
Pauliprinzips.

o Eine Uberpriifung der numerischen Integration zur Bestimmung des Coulombtensors be-
steht darin, zwei stark lokalisierte GauBpakete im Abstand r zu betrachten. Dann muf} das

e 2 .
zugehorige Element Cyggg ~ Trecr liefern.

¢ Unitdre Einteilchen-Transformationen, die die Einteilchen-Energie-Unterrsume invariant
lassen, miissen die Vielteilchenergebnisse (z.B. zu sehen an der Gesamt-Teilchenzahl) auch
im Falle der Wechselwirkung unveréndert lassen. (Dies ist offensichtlich ein Test der Tensor-
Transformation.) Hierzu bietet sich der Vergleich des Falles B = 0 eines 2D-harmonischen
Potentials und der Fall B — 0+ in demselben Potential an. Im einen Fall ist die Basis B’ = B
(P = 1), d.h. die Menge der Produktfunktionen aus 1D-harmonischen Oszillator Eigenfunk-
tionen (siehe G1.(2.76)). Im anderen Fall ist B’ eine Basis aus Drehimpuls-Eigenfunktionen.

o Tr(p) =1

o Unter der Voraussetzung, daB geniigend Einteilchen-Zustéinde in der Basis B’ enthalten
sind (iiberpriifbar beispielsweise mit dem ersten Test), und mit der Feststellung, daf8 der
Vielteilchen-Wechselwirkungsterm nur zu einer energetischen Anhebung (gegeniiber C = 0)
im Spektrum (Zustandsdichte) fithren kann, sind sicher fiir die g < Epqq (siche GL(2.84))
die durchgefiihrten Projektionen von vernachlissigbarem Einflufl. (Das mafigebliche Ener-
giefenster, innerhalb dessen hohere Niveaus eine Rolle spielen konnen, ist durch kpT' gege-
ben.)

2.3.5 Reservoire

Dieser Abschnitt soll einer Betrachtung zu den Randbedingungen innerhalb der Elektronenreser-
voire dienen. Wie in den vorherigen Abschnitten immer wieder deutlich wurde, spielen Elektro-
nenreservoire (in Form von dotierten Zuleitungsgebieten im Fall einer Halbleiterheterostruktur)
die Rolle des Elektronen-Injektors und -auffingers (Emitter und Kollektor) fiir den Transport.
AuBerdem bilden sie im Experiment die Schnittstelle zwischen dem Experimer‘xtator und dem
untersuchten Quantensystem. Sie prégen ihre Verteilungsfunktion dem zwischt.anhegenden Quan—
tendot ein, der sich dann in einem Nichtgleichgewichts-Zustand zu einer ger.nlttelten Verteilung
der G1.(2.32) befindet. Im Fall extrem unterschiedlicher Kopplungen zu Emitter "und Kollektor,
befindet sich der Quantendot sogar (in erster Nsherung) im Gleichgewmh.t zum stérker ge?koppel-
ten Reservoir (s. Kap. 2.3.1). Entscheidend fiir die Kinetik (d.h. die Tellchenzahl-E%ntwm.l'dung)
ist dabei das chemische Potential p und die Temperatur T innerhalb des Reservoxrs..Fur den
Vergleich der theoretischen Elektronenstruktur- und 'I‘ransportquelle mlt dem Exper1ment (s.
Kap. 5), ist es wichtig zu wissen, inwieweit die extern verdnderlichen Gréflen wie Elektroden-

Spannungen und Magnetfelder B diese beiden Grofien beeinflussen.

Die erste Grofe, namlich die duiere Spannung (d.h. Potentialdifferenz) zwischen z_wei Elektrod’en,
ist genau der Unterschied zwischen den chemischen Potentialen innerhalb der beiden Reservoire.
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Fiir T — 0 gibt das chemische Potential x die obere energetische Grenze an, unterhalb derer
eine Injektion stattfindet. Somit erzeugt die anliegende Spannung ein “Energiefenster” fiir den
Transport durch die untersuchte Struktur hindurch, was in der Differenz der Verteilungen fr,— fr
der Stromformel in GL(2.33) mathematisch zum Ausdruck kommt. Wir wollen davon ausgehen,
daB eine Versnderung der Spannung keinen Einflu$f auf die relative energetische Lage der chemi-
schen Potentiale innerhalb eines jeden Reservoir-Gebietes hat, solange keine Temperaturerh6hung
durch sogenannte “heifie” Elektronen erfolgt. (Inwieweit wieder eingefangene Nichtgleichgewichts-
Elektronen das Reservoir im Experiment “aufheizen”, héingt von der Elektronen-Gitter-Kopplung
und der thermischen Leitfihigkeit zum Kryostaten ab [54].)

Dagegen hat das duflere Magnetfeld B im allgemeinen einen Einfluff auf den Wert des chemischen
Potentials in einem Reservoir bei konstanten dufieren Spannungen. Ein solcher Effekt ist in drei-
dimensionalen Elektronengasen bekannt, bei denen die sich umbesetzenden “Landauzylinder” zu
einer Oszillation im chemischen Potential (und anderen Eigenschaften [55]) bei steigendem Ma-
gnetfeld fithren. Wir wollen hier dagegen den Fall eines eindimensionalen Elektronengases (1DEG)
mit parallel ausgerichtetem dufieren Magnetfeld betrachten. (Im Fall der Resonanten Tunneldiode
handelt es sich also um ein Magnetfeld parallel zur Transportrichtung z.) In den beiden senkrech-
ten Raumrichtungen (z,y) nehmen wir ein symmetrisches, zweidimensionales (2D), harmonisches
Potential an. Als Randbedingung ist die Zahl der Elektronen n’ pro Linge konstant gehalten.
Die zu dieser Frage vorliegenden experimentellen Befunde (4, 5, 52] legen eine solche Annahme

nahe. (Die in diesen Arbeiten durchgefiihrten Untersuchungen stehen in engem Zusammenhang
mit den nun folgenden Formulierungen.)

Innerhalb des 1DEG sei eine parabolische Bandstruktur

h2
En,l(kz,B) = 2m*kz+€n’l(B)

. h
mit €, (B) = (2n+|l|+1) 3\ [w? + 4wd — glwc (2.99)

mit effektiver Masse m* und Subbandenergien ¢, ;(B) [53). Die Quantenzahl n = 0, 1,2, ... ist die
Hauptquantenzahl und ! = 0,%1,+2, ... die Quantenzahl des Drehimpulses in z-Richtung, das

heift Pa:rallel zum Magnetfeld. w, = eB/m* bezeichnet die Zyklotronfrequenz und fuvg ist die
Quantisierungsenergie des 2D harmonischen Oszillators.

Die Zahl der Zustinde n/, pro k,-Intervall, Linge und Subband lautet dann

dn), _ 9 1
aE, 2o (2.100)
Spin

Wir wollen hier den Spin in seiner Magnetfeld-

Aufspaltun 14ssi A
der Zusténde pro Linge P g vernachlassigen. Fiir die Gesamtzahl
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47
+co dn'
W =X [k G (k) - ) (2.101)
nd Y% #
mit der Fermifunktion f zur Temperatur T' folgt schlieflich
1 oo dk
W =13 / ey (2.102)

—c0 I
! exp [E_B_T (2m* k2 +€,1(B) — u)] +1

und damit n’ als Funktion von p bei gegebenem B. Diese Funktion muf numerisch invertiert
werden zum gesuchten Zusammenhang u(n/, B). Die Abb. 2.7 zeigt den so ermittelten Verlauf
des chemischen Potentials 1 exemplarisch als Funktion des Magnetfeldes B bei einer vorgegebenen
Zahl an Elektronen pro Lange. Man erkennt deutlich den linearen Anstieg fiir grofe Magnetfelder,
bei denen nur noch ein Subband gefiillt ist. Eine experimentelle Bestitigung dieses Verhaltens ist
in [4, 5] zu finden.

Eine allgemeine Diskussion des Einflusses der Elektron-Elektron-Wechselwirkung innerhalb eines
1D-Reservoirs im Rahmen einer Meanfield-Néherung ist in [56] zu finden. Als wesentliche Kor-
rektur zum lateralen Potential ist dabei eine Abflachung des Potentialverlaufes in der Nihe des
Minimums (das heifit eine Korrektur um r*-Terme zusétzlich zum harmonischen r2-Potential) zu
nennen.

Da in den hier betrachteten Systemen die spannungsmifige Lage von Strukturen in der ex-
perimentell zugiinglichen Strom-Spannungs-Kennlinie funktional von der Lage der chemischen
Potentiale relativ zu Quasibindungszustinden (genauer: zu Peaks in der lokalen Zustandsdich-
te) abhingt, impliziert eine Verschiebung des chemischen Potentials bei konstanter Spannur}g
somit eine spannungsméfige Verschiebung der Kennlinie. Diesen Sachverhalt erken.nt man in
der G1.(2.33): Mit dem chemischen Potential 7 im Emitter und einer Resonanz bei Eo in der
Transmissions-Wahrscheinlichkeit P(E) ist die Erfiillung der Bedingung Eq — pz, = 0 gleichbe-
deutend mit dem Auftreten einer Stufen-Struktur in der Strom—Spannungs—Kennlini.e. Sei also
Eo—pr, = f(U) der bijektive funktionale Zusammenhang, so machen sich Abhéngigkeiten Eo(B)
und p7,(B) von B spannungsméBig in entgegengesetzter Richtung bemerkbar.

Ein weiterer wichtiger Einflu§ der Reservoire auf die Strom—Spannungskennlir;ie 1a8¢ sicl.x anhand
des Imaginiirteils —I'/2 der Kopplungs-Selbstenergie der G1.(2.28) ables.en. Bei de%‘ Herleitung der
analytischen Ausdriicke zur Selbstenergie (G1.(2.29)) wurde eine .spez1e11e (vereinfachte) Band-
struktur ¢ mit zugehorigen Kopplungstermen ¢; angenommen (siehe G1.§2.14) ur.ld Gl'.(2.15')).
In realistischen Systemen bei der experimentellen Untersuchung wel‘*.den Jefio?h sml.wrhf:h fein-
strukturierte Abweichungen (aufgrund von Storstellen in Barrierennahe-bfalsp{elswe{se) inT zu
Tage treten und sich iiber die GL.(2.33) in der Strom-Spannungs-Kennlinie widerspiegeln. Wie
man zeigen kann (s. Anhang A in [17]), handelt es sich bei dem Ausdruck I um das ?rodukt
aus lokaler Zustandsdichte des letzten Elementes der Tight-Binding-Kette des Reservoirs und
dem Quadrat des (reellen) Hopping-Matrixelementes zum Qt}antendot, so daf man, ausgghend
von diesem einfachen Modell, in I' im allgemeinen Zustandsdichte- und Kopplungsfluktuationen
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u / meV

10 12 14

Abb.2.7: Abhéngigkeit des chemischen Potentials g vom #Huferen, parallelen

Magnetfeld in einem eindimensionalen Elektronengas. Die Zahl der Elek-
tronen pro Linge und Spin wurde zu n’ = 100 um™! angenommen, die

effektive Masse zu m* = 0,067m, und die laterale Quantisierungsenergie
zu fwy = 3,7 meV (T = 10mK).
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der Reservoire beobachten kann. Tatsichlich wurden solche charakteristischen Strukturen expe-
rimentell in Kennlinien gefunden, dazu siehe die Einelektronen-Experimente im Kap. 5.2 (und
beispielsweise [12]).

In vielen Fillen hochdotierter Zuleitungsgebiete als Reservoire kommt es aufgrund der hohen
Streuraten zu einer erheblichen Verbreiterung der diskreten Subbandniveaus in der Zustandsdich-
te. Dieser Situation kann Rechnung getragen werden in Form einer dissipativen Selbstenergie, wie
sie im Kap. 2.2.2 zum Biittiker-Ansatz néher betrachtet wird.

2.3.6 Beispiele

In diesem Abschnitt sollen einige wichtige physikalische Aussagen iiber Quante?:ldot-S.ysteme an-
hand von typischen Beispielen aufgezeigt werden. Es handelt sich dabei um Simulation auf der
Basis der Modelle aus Kap. 2.3 mit dem dazu entwickelten Computerprogramm [57].

Zunéchst zeigt die Abb. 2.8 (oben) eine simulierte Teilchenzahl-Kennlinie, bei der die Gesamt-
elektronenzahl als Funktion des chemischen Potentials berechnet wurde. Die Strukturpa,r"ameter
wurden dabei in Anlehnung an den experimentellen Teil (Kap. 3 und Kap: 5) gewdhlt. Die Aus-
dehnung der Einteilchen-Wellenfunktion zwischen den beiden Tunnelbarneren. wurc.le zu zo=17
nm angenommen, was sich aus der nominellen Topfbreite von 14 nm und einer llnfear .extr.a-
polierten Eindringtiefe von 1,5 nm in die Barrieren hinein ergibt. Lateral rvle‘hmen wir hl.er ein
2D-harmonisches Potential an, in diesem Beispiel bei einer lateralen Quantisierungsenergie von
ot = hwo=1 meV. Die relative Dielektrizititskonstante wurde zu fr=13,1 ang.enommer%, wobe-l
die Temperatur mit 7=60 mK eine vernachléssigbar kleine therr.m.sche Aufweitung erglb!;. B.e1
der gew#hlten Emitter-Barrierendicke von 4,5 nm und einer Lokalisierung der Wellenfun%ctmn in
der Nihe der Topfmitte, betréigt die Wechselwirkungsenergie zu "der.l Elektronenreservmlrlerli bei
einem Querschnitt von (500 nm)? ca. 30peV, was wir hier vernachlasmgen.w'ollen. (Das Kollektor-
Reservoir mit 6 nm Barriere ist dagegen sowieso iiber eine Lénge von einigen 10 nm V:era,rmt.)'
Bei einer Lage der Bindungszustinde beziiglich der z—Ric%ltur'lg zwischen be'1der{ Bamerei?6 bei
Ep=19,7 meV und E;=71,8 meV (aus der Beispiel-Sirr.lulatmn in Kap. 2.2.1) ist dl1e Bi’fcraclu ung
nur eines Quasibindungszustandes Ep in einem energetlscheI} Be.relch von Ap=>52, me18zu Zs:s;gs,
was im folgenden berticksichtigt wird. Die Dimension des En.ltellchfan—Raumes betrzug 131;{5 de
projezierten Fockraumes 256 (512 bei kleinen Ey,;) bei den Simulationen zur Abb. 2.8, so er

Fehler bei kleiner Elektronenzahl unter 5% liegt.
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Oberes Diagramm: Exemplarische Teilchenzahl-Kennlinie in einem 2D
harmonischen Oszillator und einer Potentialtopfbreite von z; =17 nm
bet T = 60 mK. Unteres Diagramm: Wechselwirkungsenergien Eww
als Funktion der lateralen Quantisierungsenergie Ej,:. Im “kapazitiven
Regime” kleiner lateraler Quantisierungsenergien weicht die vielteilchen-
korrigierte Wechselwirkung der ersten beiden Elektronen immer stirker
vom Grundzustands-Coulomb-Matrixelement Chogo ab. AuBerdem ist dort
Eww grofier als Ejq; im Gegensatz zum “atomaren Regime”.
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Tab.2.2: Wechselwirkungsenergien im 2D harmonischen Potential —| ‘

zo=Potentialtopfbreite=17 nm (fest)

Ejq1=laterale Quantisierungsenergie (= fiwg)

zo=laterale charakteristische Lange (= 1/7;?'%;)
Coooo=Grundzustands-Coulomb-Matrixelement

E1a=korrigierte Wechselwirkungsenergie der ersten beiden Elektronen

Elat/meV lL‘o/nm Coooo/mev Elz/meV
25,0 6,75 14,55 14,5
15,0 8,72 12,03 12,0
10,0 10,7 10,26 10,0
5,0 15,1 7,723 6,8
2,5 21,3 5,708 4,7
1,0 33,8 3,773 2,6
0,5 47,7 2,712 1,7
0,2 75,5 1,755 0,95

Aus der ersten Stufenbreite Fyy der Abb. 2.8 beim Ubergang von einem zu zwei Elektronen
kann man die Wechselwirkung der ersten beiden Elektronen ablesen. Fiir verschiedene Werte von
Ejo¢ wurde nun diese Stufenbreite berechnet. Die sich so ergebenden Werte sind in der Tabelle
Tab. 2.2 aufgefiihrt, wobei zus#tzlich auch das Coulomb-Matrixelement Cogoo fiir zwei Elektronen
im Grundzustand mit entgegengesetztem Spin angegeben ist. In der Abb. 2.8 (unten) ist der
funktionale Zusammenhang dieser Grofen aufgetragen. Wie man augenscheinlich erkennen kann,
liegt die Wechselwirkungsenergie Fj2 der beiden ersten Elektronen immer unterhalb von Coooo,
und zwar umso mehr, je kleiner die Quantisierungsenergie Ejq ist, d.h. je grofler die laterale
Abmessung ist. Um dies verstehen zu konnen, betrachten wir nun zunéchst den Zusammenhang

zwischen Fj,; und Cogoo.

Oberhalb einer gewissen Quantisierungsenergie Ejo; ~ 10 meV liegt Ejq: oberhalb von Cfooom
fiir kleinere B,y dagegen immer unterhalb von Coooo und Eys. Dies ist zu verstehen bei Be-
trachtung des Skalierungs-Verhaltens unter Verdnderung der lateralen ]:.;éingenausdehnung @1'
Bekannterweise gilt Ejq = h2/(m*a2), also Ejq: o 25°. Fiir grofe zo gilt ferner Coooo o %

und somit Cpppg o< Ella/f, was auch in der Steigung der doppeltloga,rithmis'chen Darste.llung in
der Abb. 2.8 ablesbar ist. Offensichtlich ist im Bereich grofier Ejqt, wo die Wechsel.wn‘kung.;s-
energie kleiner als der Niveauabstand Ej,; ist, die energetisch giinstigste Konﬁgurat{on zweier
Elektronen die Besetzung des Einteilchen-Grundzustandes mit entgtf,gengesetztem Spin, so dafl
dort Byy = Coogo gilt. Wir wollen dies als “atomares Regime” bezeichnen. Im Gegensatz dazu
ist im Bereich kleiner Ej,; innerhalb eines Wechselwirkungsenergie-Intervalls immer eine V1.e1zah1
von Einteilchenniveaus vorhanden. Da die Coulomb-Matrixelemente fiir h('i.here laterale Niveaus
in ihrer Grofle abnehmen, ist es hier energetisch giinstiger, eine Konﬁgurz?tlon mehrerer hohelzer
Einteilchenniveaus bei der Besetzung mit zwei (oder mehr) Elektrf)nen emzunehm('en. Daher ist
die somit “vielteilchen-korrigierte” Wechselwirkungsenergie E12 kleiner als Coooo. Wir wollen dies
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als “kapazitives Regime” bezeichnen, in Anlehnung an einen klassischen Kondensator, bei dem
sich die Ladungen an der Oberfliche verteilen. Hier strebt es, anschaulich gesprochen, die Elek-
tronen auch auseinander in Form einer Teilbesetzung hoherer Einteilchen-Niveaus, die lateral
weiter ausgedehnt sind (2; o< 4/27 + 1). Diese hoheren Niveaus haben daher kleinere Wechsel-
wirkungsenergien, wobei die in Kauf genommene hohere Einteilchenenergie mehr als kompensiert
wird. (Die Erwartungswerte der Besetzungszahl-Operatoren der einzelnen Einteilchen-Niveaus im
Vielteilchen-Zustand sind hier nicht dargestellt, spiegeln dieses Verhalten aber quantitativ wider.)

Wir wollen die Charakteristika der beiden Quantendot-Regime an Hand zweier weiterer Beispiele
jetzt ndher betrachten.

Atomares Regime: Ej,;: > Coooo

In der Abb. 2.9 (oben) ist die Lage der Teilchenzahlstufen als Funktion des chemischen Po-
tentials und eines sufleren Magnetfeldes fiir einen fiktiven Quantendot aufgetragen. Ein solches
System im atomaren Regime bedarf experimentell einer extremen lateralen Einschniirung von
unter 10 nm, damit die Wechselwirkungsenergie kleiner als die laterale Quantisierungsenergie
wird. Die Parameter des Beispiels hier (Ej,;=10 meV, ¢,=50) sind daher fiktiv und dienen nur
der Verdeutlichung von typischen Effekten des atomaren Regimes. Man erkennt deutlich den cha-
rakteristischen Verlauf der Einteilchen-Niveaus eines 2D-harmonischen Oszillators im Magnetfeld
wieder (siehe hierzu die GL(2.99) und [53]), die im Spin um die Wechselwirkungsenergien aufge-
spalten sind. Der Spinsplit im Magnetfeld ist hier bei g*=0,44 nicht sichtbar. Besonders interessant
und typisch fiir dieses Regime ist das Verhalten am 4-Level-Anticrossingpunkt, der genauer in
Abb. 2.9 (unten) dargestellt ist, in dieser Abbildung ist zusétzlich der Gesamtspin als Graustu-
fen eingezeichnet. Es handelt sich hierbei um einen Entartungspunkt der Einteilchen-Niveaus.
Durch die Wechselwirkung kommt es zu einem Aufspalten mit sukzessiver Elektronenaufiillung.
Mit Hilfe eines einfachen Orbital-Bildes in Abb. 2.9 (unten) 148t sich die Abfolge der Spinwerte
ablesen. In der Néhe des Crossingpunktes ist eine Spin-Parallelstellung bevorzugt, da dort der

Aust-auschterm der Wechselwirkung eine energetische Absenkung hervorruft, die gréfier als der
dortige Einteilchen-Niveauabstand ist.

Kapazitives Regime: E;,; < Coooo

Dieses Regime ist in quantenmechanischer Behandlung numerisch sehr aufwendig fiir kleiner wer-
dend_e Elat, da eine grofie Zahl an Einteilchen-Zustéinden nétig wird bei der relativ groflen Wech-
selwirkungsenergie Coooo. Wir wollen hier das realistische Beispiel der experimentell untersuchten
Struktur unter der Annahme von Ej,;=1 meV diskutieren. (Zur konsistenten Bestimmung die-
ses Wertes soll hier auf die experimentelle Auswertung im Kap. 5 verwiesen werden.) Bei den

folgenden Simulationen betrug die Dimension des Einteilchen-Raumes 50 und die des projezier-

fEbF%clgraumes 512 bis 1024. Die iibrigen Parameter entsprechen denen des obigen Beispiels zur

In der Abb. 2.10 (oben) sind wiederum die Ma,
: ' 10 (oben) gnetotransport-Stufen graphisch dargestellt. Ty-
pischerweise tritt hier fiir den Verlauf der ersten Stufe wieder die Eiﬁteilichen-En:rggiz e:ies 2]§—
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Abb.2.9: Magnetotransport im atomaren Regime. Oberes Diagramm: Position der
simulierten Teilchenzahlstufen als Funktion des chemischen Potentials
und des dufleren Magnetfeldes in einem 2D harmonischen Oszillator.
(Die Einheiten sind exemplarisch.) Man erkennt die typischen Verlaufe
der Einteilchenenergien des 2D harmonischen Oszillators im Magnetfeld
wieder, wobei die Spinentartung durch die kleine Wechselwirkung aufge-
hoben ist. Das “Anticrossing” von vier Stufen ist im unteren Diagramm
im Detail dargestellt mit Gesamtspin als Graustufen. Die symbolischen
Orbitalbilder geben sehr vereinfacht die Vielteilchen-Zustande an. Man
beachte die Spin-Parallelstellung aufgrund von Austauschtermen in der
Nihe des Einteilchen-Entartungspunktes.
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harmonischen Oszillators im Magnetfeld auf. Alle weiteren Stufen folgen jedoch in einem néhe-
rungsweise parallelen Verlauf mit wachsendem Magnetfeld. Weiterhin sind die einzelnen Stu-
fenabstinde relativ dhnlich in ihren Werten. Diese beiden Eigenschaften charakterisieren das
kapazitive Regime. Weiterhin ist in der Abb. 2.10 (unten) der zugehodrige Spinverlauf in einem
Graustufen-Diagramm dargestellt. Auffillig ist hier die vollsténdige Polarisation der Elektronen-
spins im Magnetfeld, welche aufgrund der Austauschterme der Wechselwirkung, die hier wesent-
lich grofler als die Einteilchenniveau-Absténde sind, energetisch bevorzugt ist. (Die Stérung im
oberen Bildrand bei 5 Elektronen ist ein Artefakt der Projektion im Fockraum.) Bei kleinerer
Simulations-Schrittweite in E.y ist fiir B — 0 in den ersten Stufen noch die monoton wachsende
Ausrichtung des Spins mit dem Magnetfeld bis zur S#ttigung gut zu erkennen.

Fiir einen realistischen Anreicherungs-Quantendot im kapazitiven Regime bietet sich aufgrund der
hier mittels quantenmechanischer Vielteilchen-Simulation gezeigten Eigenschaften die klassische
Beschreibung mit Hilfe eines Kapazititsmodells [58] mit Ladungsquantisierung an. Die Kapazitit
wird dabei aus Ey2 der Vielteilchen-Simulation definiert iiber Vp,: := Ejyo in der G1.(2.50).
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Abb.2.10: Magnetotransport im kapazitiven Regime. Oberes Diagramm: Position der
simulierten Teilchenzahlstufen als Funktion des chemischen Potentials und
des duBeren Magnetfeldes (E.yr = heB/m™) in einem 2D harmonischen
Oszillator mit einer lateralen Quantisierungsenergie von Ejp = hwy = 1
meV. Unteres Diagramm: Gesamtspin als Graustufenplot. Aufgrund
der Austauschterme und der kleinen lateralen Quantisierungsenergie im
Vergleich zu den Wechselwirkungstermen dieses Regimes kommt es zu
einer bevorzugten Spin-Parallelstellung im Magnetfeld. (Die unsauberen
Isanten resultieren aus der Schrittweite der Simulation.)
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2.4 Hysterese-Effekte

In diesem Abschnitt soll die Wirkung einer Wechselwirkung im System einmal unter einem an-
deren Blickwinkel beleuchtet werden. Wie in den obigen Betrachtungen abgeleitet wurde, kommt
es unter expliziter Einbeziechung der Elektron-Elektron-Wechselwirkung im Anreicherungsfall zu
einem sukzessiven Auffiillen des Systems mit einzelnen Elektronen (“Single-electron-steps”). Ma-
thematisch kommt die Wechselwirkung in Form einer Generation zusétzlicher, hoherenergetischer
Resonanzen in der Zustandsdichte zum Ausdruck [17]. Die mit obigen Methoden errechneten
Kennlinien sind bei endlichen Temperaturen immer stetig und reversibel (d.h. keine Abhéngig-
keit von der “Vorgeschichte”). Wie im experimentellen Teil dieser Arbeit (Kap. 5) gezeigt wird,
entspricht dieses Verhalten genau den Beobachtungen an einzelnen mesoskopischen Einelektro-
nenstrukturen.

Das Verbliiffende ist jedoch dem gegeniiber die experimentelle Bestétigung von Hysterese-Effekten
(d.h. irreversiblen und unstetigen Kennlinien) aufgrund von Wechselwirkung in makroskopischen
Tunneldioden (bekannt als “intrinsische Bistabilitit”) [59] oder Arrays wechselwirkender Einelek-
tronenstrukturen [60]. Offensichtlich 148t sich der erste Fall makroskopischer Dioden (d.h. mit
effektiven Flichen grofer als einige pm?) einfach auf den zweiten Fall eines Arrays zuriickfithren
unter der plausiblen Annahme, daf} es sich dabei um eine “inkohdrente” Parallelschaltung einer
Vielzahl kleinerer Dioden mit kapazitiver Wechselwirkung untereinander handelt. Wir wollen nun
in einem Modell verdeutlichen, in welchen Féllen die Wechselwirkung zu stetigen Einelektronen-
stufen und wann demgegeniiber Bistabilitdten auftreten sollten.

Eine wesentliche Voraussetzung zum Auftreten von Hysteresen in Simulationen von Quantensy-
stemen ist die Einfiihrung einer Meanfieldnédherung fiir die Wechselwirkungsterme (z.B. in Form
der Hartree-Naherung). Dies wird in [61) besonders deutlich. Dort wurde eine Meanfieldniherung
schon in 1. Ordnung zur Beschreibung des Einelektronentunnelns mit Wechselwirkung vorge-
nommen (im Gegensatz zur Theorie 2. Ordnung oder gar der Dichtematrix-Berechnung). Ma-
thematisch &uflert sich dies in einer energetischen Parallelverschiebung der Resonanzen in der
Zustandsdichte, abhéingig von der mittleren Elektronenzahl. Statt der in héherer Ordnung theo-
retisch ermittelten und experimentell verifizierten Einelektronenstufen sagt diese Néherung das
Auftreten einer Hysterese-Kennlinie voraus. Ganz analog zu dieser Meanfieldnsherung 1. Ord-
nung ist die selbstkonsistente Potentialverlaufs-Berechnung im Rahmen einer Hartree-Naherung
in makroskopischen Tunneldioden zu sehen, welche aber gerade die intrinsischen Bistabilititen

vorhersagt. Wir wollen nun erliutern, welchen physikalischen Hintergrund eine Meanfieldnihe-
rung hat.

Wie sich einfach zeigen 148t, konnen in endlichen Quantensystemen (beschrieben durch eine Dich-
tematrix) nur im thermodynamischen Limes (d.h. Teilchzahl — oo) Unstetigkeiten in Respon-
sefunktionen (grob gesprochen: Phaseniibergéinge) auftreten. In diesem Sinne ist die Einfithrung
obiger Meanfieldnéherungen zu verstehen, bei denen sich das Elektron, anschaulich gesprochen
in einem mittleren Feld der anderen aufhilt. Charakteristisch fiir die Einfithrung dieses Feldes,
ist die Entfernung jeglicher Fluktuationen der korrespondierenden Observablen. Anschaulich 148t

sich dies als Zwischenschaltung eines ddmpfenden Reservoirs (unendlich vieler Teilchen) interpre-

tieren. Die Meanfieldnéherung beschreibt also ein physikalisch erweitertes System. Ein einfaches
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Modellsystem soll diese ﬁberlegungen nun quantitativ untermauern.

Wir betrachten den Hamiltonoperator eines selbstwechselwirkenden Dipols, vorstellbar als System
zweier Einelektronenzustéinde in einem positiven Jellium (“2 Elektronen-Flip-Flop”).

H = —aP? +bP (2.103)

mit a,b > 0. a gibt die Stérke der positiven Riickkopplung an, wobei b als externes Feld interpre-
tiert werden kann. Der Dipoloperator P ist dabei definiert als

P=N;— N, (2.104)

mit den Teilchenzahloperatoren N7 und N; fiir zwei Einteilchenzusténde 1 und 2. Wir haben also
einen vierdimensionalen Zustandsraum, aufgespannt durch die Basis

{10,0>,10,1>,[1,0>,|1,1>} (2.105)

mit den Besetzungszahlen als Indizes. Als Dichtematrix p haben wir im folgenden immer

p= %e:cp(—,@H) (2.106)

mit der Zustandsumme Z und § = E}"T‘

Analytische Lésung

Fir den Hamiltonoperator H 158t sich der Erwartungswert des Dipols (P) = Tr(pP) sofort
angeben:

exp f(a — b) — exp Ba + b) " (2.107
<P>=2+expﬁ(a—b)+expﬂ(a+b). ( )

Man sieht sofort, daf} dies als Funktion des duferen Feldes b stetig differenzierbar, streng monoton

fallend und punktsymmetrisch ((P) (=b) = — (P) (b)) ist. Weiterh%n gi.lt [(P)] <1 u1'1d im I.Jimc.as
b — oo folgt (P) — —1. (Nur im Limes 7" — 0 wird diese Funktion in b = 0 unstetig.) Wichtig

hierbei ist, daB zu jedem b genau ein (P) existiert, insbesondere ist (P)(b = 0) = 0. (Der
qualitative Verlauf entspricht dem oberen Bild in Abb. 2.11.)

Meanfieldansatz

Wir wollen nun den meanfield-gensdherten Hamiltonoperator

i =—a(P)P+bP (2.108)
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betrachten. Man erhilt analog zu oben:

p(z) :=(P) = exp (z) — exp (—z)

= T oxp (2) + exp (=) mit z=p(ap—"b). (2.109)

Man beachte, daB = wiederum von p abhéngt. Bei einem gegebenen dufleren Feld b kann man nun
die Menge aller Losungen p bestimmen. Im Gegensatz zur Losung ohne Meanfielndherung (s.0.)
ist p im allgemeinen nicht eindeutig. Uns interessiert nun die Stelle b = 0. Mit %a—?l(b =0)=1%
muf} man folgende Falle unterscheiden:

o fBa <2 (grofie T):
Es existiert genau eine Losung p = 0. Der Kurvenverlauf ndhert sich der exakten L&sung

(s.0.).

e Ba > 2 (kleine T'):
Es existieren 3 Losungen: p =0, p = ®po # 0

Der Verlauf der Losungen ist in Abb. 2.11 dargestellt. Man beachte dabei, daf} der innere Teil
metastabil ist und daher experimentell eine duflere Hystereseschleife zu beobachten ist. Es tritt
ein Phaseniibergang auf, der bei fa = 2 liegt.

Man kann die obigen Uberlegungen allgemeiner formulieren unter Zuhilfenahme des Fluktuati-
onsoperators AP := P — (P):

Hy=—a({P)P+aPAP)+bP mit 0<a<1. (2.110)

Die obigen Grenzfille (exakter Hamilton Operator H und vollstindige Meanfieldngherung A ) er-
geben sich dann als Spezialfélle « = 1 und o = 0. Eine Losung fiir (P) liefert dann in Abh#ngigkeit
der “Einbeziehung von Fluktuationen” o Resultate analog zu obigen.
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Abb.2.11: L&sungen zum Meanfield-Modellhamiltonoperator.
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Kapitel 3

Technologie

Grundlage fiir die durchgefiihrten experimentellen Untersuchungen zum Einelektronentunneln bil-
det die Doppelbarrieren-Grundstruktur einer Resonanten Tunneldiode. Um eine dreidimensionale
rdumliche Einschrinkung zu einem “Quantendot” oder “kiinstlichen Atom” zusitzlich zur Rich-
tung senkrecht zu den beiden Barrieren zu erhalten, wird in dieser Arbeit ein Feldeffekt-Transistor
mit einem allumschlieBenden lateralen Schottky-Gate (MESFET) in die Struktur mitintegriert.
Die zweidimensionale Verarmungszone liefert somit das gewiinschte bindende Einteilchenpotenti-
al.

Details eines solchen Bauelementkonzepts zur Grundlagenforschung werden nun in diesem Kapitel
dargestellt. Die Diskussion der experimentellen Méglichkeiten und Ergebnisse folgt dann in den
Kapiteln 4 und 5.

3.1 Strukturiiberblick

Ausgangspunkt fiir die Priparation eines Einelektronen-Tunneltransistors bildet dic-,j in der
Abb. 3.1 dargestellte Schichtabfolge der zu Grunde liegenden AlGaAs/GaAs Halble}terhete-
rostruktur. Die Grundlage fiir eine solche Struktur wurde in [62] gelegt, und in [4, 5] ist unter
anderem eine Darstellung der in dieser Arbeit betrachteten Bauelemente zu finden.

Mittels Molekularstrahl-Epitaxie (MBE) auf III/V-Halbleiter-Basis wurde die Heterostruktur zfmuf
hoch n-dotiertem GaAs (100) Substrat epitaxiert (n* = 1,25-10'®cm™~?). Zunéchst befindet sich
Uber dem Substrat eine Folge von n-dotierten Bereichen, welche das erste Elektronen—Reserv?u
darstellt: Eine 350 nm dicke hochdotierte nt = 1,25 - 10'%cm™2 Kontaktschicht, daran anschlie-
Bend 28 nm n = 1,0 - 10*7cm~3 dotiertes Gebiet und schlieflich die eigentliche Reservoir-Region
mit einer Dotierung von n~ = 2,0 - 10*%cm™ an der Grenze zum Barrieren-System.

Darauf folgend befindet sich nun die eigentliche Doppelbarrieren-Struktur der Resonanten Tun-
neldiode, die aus zwei Alg sGao,7As Barrieren mit einem eingesc.hlossener} Topf aus 14 nm QaAs
besteht. Zwei 7 nm dicke, GaAs Spacerschichten umrahmen dieses Sch1c1}tpaket, das nOfnme.ll
undotiert ist. Ein solcher Spacer verhindert die Verschleppung von Dotierstoffatomen in die
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350nm nrtGaAs

28nm n GaoAs

350nm n GaAs

7nm GaAs Spacer
AlGaAs Barriere.
GaAs Topf
AlGaAs Barriere
7/nm  GaAs Spacer

350nm n GaoAs

28nm n GaAs

350nm n"GaAs

i GaAs Substrat (1 0 0)

Abb.3.1: Die untersuchte Struktur: Epitaxie-Schichtabfolge. Die Lage der Flanken
in der spiter durchzufiihrenden Mesa-Atzung ist schon eingezeichnet. Die
AlGaAs-Barrierenschichten sind 6,5 nm bzw. 4 nm dick und haben einen

Al-Gehalt von 30% (zur Abfolge siche Text). Der Quantentopf hat eine
Dicke von 14 nm.

nt =1,25-10%m™3, n = 1,0 10Ycm™3, n~ = 2,0-10%6cm~3,
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Doppelbarrieren-Region von den angrenzenden, dotierten Reservoir-Regionen. Bei der Wahl der
Barrierendicken wurde eine unsymmetrische Struktur zu Grunde gelegt, um den in dieser Arbeit
untersuchten Fall der Elektronenanreicherung untersuchen zu kénnen, wie dies im theoretischen
Kap. 2 dargestellt wurde. Um bei einer positiven Spannung am Mesakontakt die Einelektronen-
Messung (sieche Kap. 5) durchfithren zu kénnen, wurde die dickere Barriere obenliegend (d.h.
kollektorseitig) gewéhlt.

Anschlieflend folgt nun dieselbe gespiegelte Reservoir-Schichtfolge. Die oberste Schicht ist also
hochdotiert und bietet somit die Mdglichkeit zum Einlegieren eines ohmschen Kontaktes.

Es handelt sich hier also im Prinzip um eine Resonante Tunneldiode. Um nun in einer solchen
Struktur einen Quantendot zu realisieren, ben6tigt man zusitzlich zur riumlichen Einschrinkung
zwischen den beiden Tunnelbarrieren noch ein bindendes Potential in den beiden anderen Raum-
richtungen, die wir im folgenden als laterale Richtung bezeichnen wollen. Eine solche laterale Ein-
schrénkung kann mittels einer Mesa-Atzung durch die Barrieren hindurch erfolgen. Dieser Ansatz
wurde entwickelt von [33, 63, 13, 64], er besitzt allerdings den Nachteil einer festen Geometrie
nach Fertigstellung der Probe. Ein weitaus flexiblerer Ansatz, basierend auf einem zusétzlichen
Schottky-Gate, wurde in [6, 7, 8, 9] vorgestellt. Darauf aufbauend wurde in dieser Arbeit eine
Struktur entwickelt (siehe [4, 5]), die in der Abb. 3.2 im Querschnitt zu sehen ist. Man erkennt
deutlich die Form einer gestzten Mesa, bei der allerdings die Doppelbarriere noch geschiitzt un-
terhalb der geéitzten Oberfliche liegt. In der Abb. 3.1 ist die Lage der Atzflanken genauer zu
erkennen, wobei der Abstand zwischen oberer Barriere und der gedtzten Oberfliche in unserem
Fall 80 bis 100 nm betrigt. Die Hauptidee bei diesem Bauelement ist nun die selbstjustierende
Deposition eines lateralen Schottky-Gates um die Mesa herum (siche Abb. 3.2). Die sich .ausbil-
dende Verarmungszone fiihrt zu einer allumschlieBenden lateralen Einschniirung im Bereich der
Barrieren. Man erhilt somit einen diskusformigen Quantendot genau im Bereich der Doppelbar-
rieren, eingeschlossen von der Verarmungszone des Gates (siehe Abb. 3.2). Bei einem nomi.nellen
Durchmesser der Mesa von 500 nm und einem Barrierenabstand von 14 nm liegen die typlsche.n
Quantisierungsenergien der Einteilchenniveaus in der Gréfenordung von 1 meV (sieche dazu die

Kapitel 2 und 5).

Mit Hilfe des Schottky-Gates ist es nun mdglich, den Potentialverlauf .mi’?tels einer anlie.gender}
Gate-Spannung wihrend des Experimentes zu variieren. Im Grundprlr}z1p handelt es sich bei
dem vorgestellten Bauelement um einen vertikalen MESFET (Meta}-S_emlcon('iuctor—Fleld-Effekt-
Transistor) im Sub-pum Mafistab, denn der Elekronentransport bei einer a,nhegend'en Spannung
am Mesakontakt Drain findet im wesentlichen im Kanal senkrecht zur Wachstumsrichtung sta{ct.
Fiir die Abhingigkeit des Potentialverlaufes in der Verarm1‘1ng§zone von de.!.r Gate—Spannung_ 1s_t
die Dotierung n~ mafigeblich, wie aus der Abb. 3.1 ersichtlich 1st.' Der igewahlt.e Wert von n d—
2,0-10%cm—3 stellt einen Kompromif} zwischen guter SteuerbarlfeJt (kleine Dotlerung) durch das
Schottky-Gate und kleinem Bahnwiderstand (grofie Dotierung) im unteren Mesabereich dar.
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Verarmungszone

Quantendot
Substrat

I(cmol--

Doppelbarriere

Abb.3.2:

Die untersuchte Struktur:
Querschnitts-Prinzipdarstellung.
betragt typischerweise 500 nm.

Die laterale Ausdehnung der Mesa
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3.2 Probenpriparation

Nach dem Wachstum der im vorherigen Abschnitt angegebenen Schichten folgt nun die Struktu-
rierung des GaAs-Wafers.

3.2.1 Elektronenstrahl-Lithographie und Mesa-Atzung

Zunéchst wird der Wafer in einem Standardschritt (Tab. 3.1) gereinigt. Dieser Schritt wird im
folgenden immer wieder vor den einzelnen Lithographie-Abschnitten genutzt.

Tab.3.1: Reinigungsschritt

e 5 min in Aceton
¢ 1 min in Propanol legen

e mit Ny trockenblasen

Fir die Atzung der Mesa mit einem nominellen Durchmesser von 500 nm wird die
Elektronenstrahl-Lithographie benutzt. Nach dem Reinigungsschritt folgt nun also das Aufbringen
eines Schichtsystems aus PMMA-Lack fiir die Elektronenstrahl-Lithographie. Alternativ stehen
dabei ein Zweischichtsystem (Tab. 8.2) und ein Dreischichtsystem (Tab. 3.3) zur Verfiigung.

Tab.3.2: PMMA. Zweischichtlack

e 5 min auf der Heizplatte bei 115°C trocknen (zum Abdampfen von H;0),
e PMMA 200K mit 6000 rpm aufschleudern (ohne Vorbeschleunigung)

¢ 90 min im Ofen bei 180°C tempern
e PMMA 496K mit 6000 rpm aufschleudern (ohne Vorbeschleunigung)

¢ 90 min im Ofen bei 180°C tempern

e mit N, trockenblasen
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Tab.3.3: PMMA Dreischichtlack

e 5 min auf der Heizplatte bei 115°C trocknen (zum Abdampfen von H,0)

o PMMA 496K mit 6000 rpm aufschleudern (ohne Vorbeschleunigung)

10 min auf der Heizplatte bei 180°C tempern

PMMA 200K mit 6000 rpm aufschleudern (ohne Vorbeschleunigung)

e 10 min auf der Heizplatte bei 180°C tempern

PMMA 496K mit 6000 rpm aufschleudern (ohne Vorbeschleunigung)

10 min auf der Heizplatte bei 180°C tempern

mit Na trockenblasen

Wegen der héheren Empfindlichkeit der tieferliegenden PMMA 200K-Schicht ergibt sich nach der
Belichtung und Entwicklung ein besseres Lackprofil an den Lackflanken. Nun wird die Probe vom
Elektronenstrahlschreiber belichtet mit einer strukturabhéingigen Dosis, wie im folgenden noch

erliutert wird. Bei der anschliefenden Entwicklung werden die Schritte der Tab. 3.4 durchgefiihrt,
welche fiir beide Lacksysteme identisch sind.

Tab.3.4: Entwicklung der PMMA Lacke

e 20 sec entwickeln in AR600-55
¢ 1 min in Propanol legen

e mit N, trockenblasen

Die einzustellende Elektronen-Dosis und die Entwicklungszeit sind voneinander und von der late-
ralen Struktur abhéngig. Aus Erfahrungswerten fiir andere Strukturen wurde die Entwicklungszeit
(siehe Tab. 3.4) festgesetzt und die Elektronen-Dosis wurde danach optimiert. Aus einer Dosistest-
serie von 200 bis 1000 4C/cm? wurde in [62] eine optimale Dosis von 450 ;C /cm? fiir die groferen
Strukturen (Justiermarken von 5 ym) gefunden. Fiir die Mesa mit einem nominellen Durchmesser
von 500 nm ist aufgrund des Proximity-Effektes [65] die nétige Dosis wesentlich grofier. Bei dem
'Proximity-Eﬁ‘ekt handelt es sich kurz gesagt um den Effekt einer Elektronenstrahlaufweitung
im Lack, der zu einer Verwaschung von feinen Strukturen und Ecken in der Lithographie fiihrt.
Unter Zuhilfenahme des Raster-Elektronen-Mikroskops (REM oder SEM) konnte dieser Einfluf
quantitativ bestimmt werden. Fiir den realen Durchmesser d des Mesa-Kontakts (nominell 500
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nm) in den nachfolgenden Priparationsschritten konnte folgende Bezichung in Abhéingigkeit der
Dosis D bestimmt werden [62]:

d= (515nm + 0,55 - (D/Ci‘fz- — 600)nm) =+ 10% (3.1)

Als Dosis fiir die Mesa wurde dann 650 4C/cm? gewshlt, in den Ecken der quadratischen Mesa
allerdings noch mit einer zusétzlichen numerischen Korrektur, die der Elektronenstrahl-Schreiber
automatisch erledigte. Das Resultat ist eine durchgehende Lackschicht mit einzelnen quadrati-
schen Offnungen.

Im nachfolgenden Schritt wurde die Probe nun mit den Schichten in Tab. 3.5 fiir den ohmschen
Kontakt der Mesa aufgedampft, wobei nur an den Elektronenstrahl-belichteten Offnungen das
Metall auf dem Halbleiter haften kann. Die Titanschicht dient dabei als Atzmaske fiir die an-
schlieende Mesa-Atzung.

Tab.3.5: Ohmscher Kontakt und Atzmaske auf Mesa

o 3 sec Sauerstoff-Plasma (200 W) zur Entfernung von Lackschleiern

Ar-Sputtern: 500 V, 5 mA, 20 sec fiir einen besseren Kontakt

Ni: 5 nm

AuGe: 60 nm

Ni: 15 nm

Ti: 30 nm

Substratseitig kann an dieser Stelle ebenfalls der ohmsche Konta,k.t al{fg.ebracht werden. Wie in
Tab. 3.6 aufgefiihrt, weicht die dazu bendtigte Schichtfolge nur geringfligig vom I\{Iesalfontakt ab.
Zum einen wird die Titanschicht nicht bendtigt, zum anderen ist die Gesamtschlchtdm.ke wegen
des ganzflschigen Kontaktes auf der Riickseite ohne Lift-Off nicht s0 kritis.ch. Es bietet sich
auch die Alternative, den Riickseiten-Kontakt ganz am Schlufl der Praparatl?n aufzudampfen.
In beiden Fillen sind die Halbleiteroberfliche und die vorhandenen lithographischen Strukturen

unter Metall- bzw. Lackschichten geschiitzt.
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ohmscher Kontakt

/ .

Doppelbarriere

—

Abb.3.3: Ohmscher Kontakt (500 nm) mittels Elektronenstrahl-Lithographie

strukturiert. Die enthaltene Titanschicht dient dabei spater als resistente
Atzmaske.

Tab.3.6: Ohmscher Kontakt auf Riickseite (Substrat)

Ar-Sputtern: 500 V, 5 mA, 20 sec fiir einen besseren Kontakt

Ni: 5 nm

e AuGe: 90 nm
e Ni: 25 nm
e Au: 100-500 nm

Danach folgt der Lift-Off in Aceton. Um in den folgenden Schritten Aussagen itber Atztiefen
machen zu kénnen, wurden bei allen Aufdampfschritten die Metalldicken mit Hilfe eines Tiefen-
profilers (Dektak) kontrolliert. Die Abb. 3.3 zeigt nun den ohmschen Kontakt fiir die Mesa, der

gleichzeitig als Atzmaske im folgenden dient. Zum Einlegieren des ohmschen Kontaktes folgt zum
Ende der Préparation noch ein Temperschritt (s.u.).

Nach Qiesem Prozefischritt wurde die Mesa-Atzung durchgefiihrt. Verwendet wurden dabei Pro-
ben mit Kantenldngen von ca. 1 cm. Zum Einsatz kam das reaktive Ionen-Atzen (RIE) mit dem
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in der Tab. 3.7 angegebenen Programm.

Tab.3.7. Prozefiparameter fiir die reaktive Tonenédtzung
(RIE) der Mesa

e evtl 20 sec Lackentfernung im Sauerstoff-Plasma, bei 200 W

° CH4:H2-Atzung bei 300 W fiir 90 min bei einem Verhiltnis der Volumenfliisse von
25:1 (die Partialdriicke hiingen dann vom verwendeten Reaktor ab)

o Polymerentfernung im Sauerstoff-Plasma bei 200 W fiir 12 min

Die daraufhin gemessene Atztiefe von ~ 1 x 1 cm? grofien Proben betrug im Mittel 650 nm=20
nm, das heiflt, daf8 die Doppelbarriere sich nun 735 nm-650 nm=85 nm im Mittel unterhalb der
Oberflache befindet und sicher in diesem Bereich verarmt ist (s. Abb. 3.2), da die Raumladungs-
zone sich im n~-Gebiet auf ca. 220 nm erstreckt bei einem Fermilevel-Pinning von 0,7 eV (siche
Kap. 5.1.2). Wie in [62] mittels einer zur Hilfte mit Lack bedeckten Titanschicht experimentell
in einer Testétzung iberpriift wurde, wird die Titanschicht um weniger als 10 nm angeétzt. Eine
Schédigung des ohmschen Kontaktes (Tab. 3.5) ist somit ausgeschlossen. In der Abb. 3.4 ist der
nach der Atzung vorliegende Zustand der Probe dargestellt.

Das Photo in Abb. 3.4 zeigt auBerdem einen kragenférmigen Uberhang der Mesa im oberen Teil.
Da dieser “Kragen” nach dem Tempern einer Testprobe in diesem Stadium noch vorhanden war,
kann daraus geschlossen werden, daff es sich hierbei nicht um Metall des ohmschen Kontak-
tes handeln kann. Hierzu beachte man, dafl das AuGe oberhalb einer bestimmten Temperatur
fliissig wird. Die bei den chemischen Vorgingen wihrend der Atzung entstehenden Polymerfe soll-
ten durch den Oo-Plasmaschritt (s. Tab. 3.7) entfernt werden. Eine plausible Erkl%irung' fiir das
Zustandekommen dieses Uberhangs ist denmach, daf§ nach lingerer Atzzeit die sich balc.ienden
schiitzenden Polymerschichten an den Mesaflanken abreiflen und somit eine Unt.eré'.tzung im un-
teren Teil der Mesa entsteht aufgrund der chemischen Komponente beir_n reaktiven anenatzen.
Eine zweite Moglichkeit fiir die Zusammensetzung des Uberhangs mag die Pol;lrmt.arschmht selbst
darstellen. Die sich bildenden Polymere kénnten soweit gehértet sein, daf sie im nacl'lfolgen-
den Sauerstoff-Plasma nicht mehr entfernt werden kénnen. Man beachte, dafl beim rea,ktw.en To-
neniitzen die elektrische Feldverteilung eine entscheidende Rolle spielt [66]. (Bf:i 'den prozesswr.t'en
Proben wurde zur Erzielung obiger Strukturen ein isolierender Quarzteller bei einer Probengréfie

von ca. 1 cm? verwendet.)

Ebenfalls ist in der Abb. 3.4 eine Probe zu erkennen, bei der anschlieﬁenil an den rea,kifm?n
lonenétzschritt (RIE, Tab. 3.7) eine kurze nafichemische Atzu_ng dmchgef@rt wurde, w111e in
der Tab. 3.8 angegeben. Dieser optionale Prozefischritt stlelt eine ./_Xlternafcwe zur Herst.:'e ung
einer Untersitzung der Mesa dar, falls der RIE-Schritt allein .mcht.dle gfewunsghte Unter?,tzung
in Form eines “Kragens” liefert. Wie im folgenden noch gezeigt wird, bildet diese Unterétzung
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500 nm Mesa

RIE gedtzt RIE und naBchemisch

*~_ohmscher Kontakt
gedtzte Mesa als Metall-Atzmaske
mit:Uertion RTD-Doppelbarriere

Abb.3.4: Die geidtzte Mesa mit einer Breite von 500 nm: Zum einen nur mit-
tels reaktivem lonenidtzen (RIE) und zum anderen mit naBichemischer
Nachdtzung. Deutlich zu erkennen ist der Mesaiiberhang. Der FuB der
Mesa an der Oberflache hat eine Breite von ca. 660 nm.

|
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eine wesentliche Voraussetzung zur selbstjustierenden Schottky-Gate-Aufdampfung. Eine solche
nafichemische Nachitzung bietet also die Mbglichkeit, die vorgestellte Prozeffolge auf andere

Halbleitermaterialien mit entsprechend anderen RIE-Atzprozessen, die steilflankige Mesas liefert,
zu iibertragen.

Tab.3.8: Nafichemische Behandlung zur Unteritzung

e H3PO,4:H,02:Ho0 (3:1:50) 20 sec

e Spiilen in deionisiertem Wasser

Die somit entstandene Unterdtzung bildet eine wesentliche Voraussetzung fiir den noch folgende‘n
Kontaktabrif} bei der Schottky-Gate-Bedampfung (s.u.). Um eine Benetzgng de:r Me.saﬂanken mit
AuGe zu verhindern, sollte an dieser Stelle der ohmsche Kontakt noch nicht einlegiert werden.

3.2.2 SiO,-Isolation

Im n#chsten Schritt wird eine isolierende Unterlage fiir die spéter a.ufzubringenden ].30ndp.ads
aufgedampft. Hierzu ist eine SiOo-Schicht geeignet, die jeweils um dnle Mesa Perufml emdkleé;z::
Fenster aufweist, um den lateralen Schottky-Kontakt zum Halbleiter fur"das spatlell.: 3 g:n ;, ate
zu ermoglichen. Ein groBeres Fenster liefert zwar grofiere Gate—Leclfstrome, vzr mS e(; ; l:;k tie
Méglichkeit von Kurzschliissen zwischen Mesa- und Gate-Kontaktierung an .e.zn P1 2—3 anken
[62]. Hierbei wurde ein Standard-Photolithographie-Proze benutzt. Der Po;1t(11v— Eoz: ‘ ;khm

Detail in Tab. 3.9 angegeben, bei dem die belichteten Photolackstellen nach der Entwi g

entfernt sind.
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Tab.3.9: Positiv-Photolithographie

Reinigung der Probe nach Tab. 3.1

¢ 5 min auf der Heizplatte bei 115°C trocknen

Photolack AZ5214 aufschleudern bei 4000 rpm

e 5 min auf der Heizplatte bei 90°C (zur Verdampfung von Losungsmitteln im Lack)

evtl. Randentlackung (60 sec belichten, 30 sec entwickeln wie weiter unten)
o Justieren der Maske

e max. 5,0 sec belichten bei 7,0 mW /cm?

50 sec in MIF 1:1,5 (AZ312MIF:H,0) entwickeln, anschlielend in deionisiertem Was-
ser spiilen

Daran anschliefend wird eine ca. 200 nm dicke SiO,-Schicht aufgedampft. Mit einem Lift-Off-
Schritt in Aceton erhélt man schliefilich die in Abb. 3.5 gezeigte Struktur mit rechteckigen SiO2-

Fenstern, wie im Photo zu erkennen ist. (Es handelt sich dabei um eine Maskenversion mit kleinen
Fenstern.)

Falls die SiO9-Schicht zu dick ausfallt, kénnen grofle Probleme beim Lift-Off auftreten: An den
Kanten kénnen hochstehende “Fahnen” entstehen, welche spéter zu einem Kuzschlul zwischen
Gate und Source fithren. Daher kann fiir diesen Fall vor dem Entwickeln die Probe 5 min in
Chlorbenzol gelegt werden, was dazu fithrt, dafl die oberste Schicht des Lackes etwas angehartet
wird. Dementsprechend mufi dann auch ca. 40 sec linger entwickelt werden (siehe Tab. 3.9). Der

Lack erhdlt dann negative Flanken, was den Film-Abrifl an den Lackkanten beim Aufdampfen
und das anschlieBende Ablosen beim Lift-Off verbessert.

3.2.3 Gate-Bedampfung

Ziel des néchsten Schrittes ist es, das laterale Schottky-Gate aufzudampfen. Dabei mufiten die
Metallschichten mdglichst senkrecht aufgedampft werden, um einen Kontaktabril vom Mesa-
Anschluf} zum Gate zu gewéhrleisten. Voraussetzung dafiir ist auch die hohe Flankensteilheit und

die Unterdtzung der Mesa, was dann zu einer Art Schattenwurf fiihrt und die selbstjustierende
Gate-Technik ermdglicht.

Um das Gate zu strukturieren, wurde diesmal ein Umkehrproze durchgefiihrt, der aus den Schrit-
te.n de1: Tab. 3.10 besteht. Bei diesem Schritt handelt es sich um ein Negativ-Vefahren, bei dem
die belichteten Photolackstellen nach der Entwicklung iibrig bleiben. Fiir die Lithographie wur-

de vor dem Aufschleudern des Photolackes auf die SiOs-Schicht zur besseren Haftung noch ein
Haftvermittler (Hexa-Methyl-Disilazan HMDS) aufgebracht.
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Mesa

SO, | | _SiG,

Abb.3.5: Die SiOa-lIsolation mit einem rechteckigen Fenster (30 pm Kantenlange)
um die Mesa (im Photo nur als Punkt zu erkennen) herum zur groBflachi-
gen Isolation von folgenden Metallschichten.
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Tab.3.10: Negativ-Photolithographie (Umkehrprozef)

Reinigung der Probe nach Tab. 3.1

e 5 min auf der Heizplatte bei 115°C trocknen

optional: (bei SiO; als Untergrund)
— HMDS aufschleudern bei 4000 rpm

— tempern bei 90°C fiir 1 min
o Photolack AZ5214 aufschleudern bei 4000 rpm
e 5 min auf der Heizplatte bei 90°C (zur Verdampfung von Losungsmitteln im Lack)
o evtl. Randentlackung (60 sec belichten, 30 sec entwickeln wie weiter unten)
o Justieren der Maske

e max. 3,3 sec (hardcontact) belichten bei 7,0 mW /cm?

2 min auf der Heizplatte bei 115°C tempern (reversal bake),

15 sec Flutbelichtung,

35-40 sec in MIF 1:1,5 (AZ312MIF':H2 O) entwickeln, anschliefend in deionisiertem
Wasser spiilen

Anschlielend wurde das Gate (Tab. 3.11) aufgedampft. Die Goldschicht sollte nicht zu diinn sein,
damit der Kontakt iiber den SiO,-Flanken nicht abreift.

Tab.3.11: Schottky-Gate

e Ti: 30 nm
e Pt: 30 nm

e Au: ca. 150 nm

Es ist moglich, die Gate-Metallisierung bis zu 350 nm zu wihlen, ohne daf} ein Kurzschlufl zwischen

dem oben liegenden Source-Kontakt und dem Gate entsteht. Die nun vorliegende Struktur ist

schematigch in der Abb. 3.6 dargestellt. Man erkennt, daf jeweils zwei Dioden ein gemeinsames
Gate besitzen.
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runFie Mesa Gesamtansicht
mit Gate Gate mit Bondpad

Schottky-Gate

selbstjustierende
l Metall-Aufdampfung

Si0,

Abb.3.6: Die Mesa nach der Aufdampfung der Gate-Metallisierung. (Hier handelt es
sich um eine Probe ohne Proximity-Korrektur in den Ecken der Mesa, die
daher rund erscheint.) Der Mesaiiberhang fiihrt zu einem Kontaktabrif.
so daB das Gate selbstjustierend aufgedampft wird.
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3.2.4 Polyimid-Planarisierung

Es besteht nun die Aufgabe, die Mesa anzukontaktieren, ohne dabei einen Kurzschlufl zum Gate
zu erhalten. Dies bedeutet, daf ein weiterer Metall-Layer vorgesehen werden muf}, der isoliert
vom Gatemetall-Layer ausgefithrt werden sollte. Als Losung wird nun eine isolierende Polyimid-
Zwischenschicht aufgebracht, wie in Tab. 3.12 angegeben. Das Polyimid besitzt dann eine Dicke
von etwa 2 pm.

Tab.3.12: Polyimidschicht

e Reinigung der Probe in Aceton und Propanol

e Probe bei 150°C ca. 10 min trocknen

optional: Haftvermittlerlésung QZ3289 mit 4000 rpm aufschleudern

Polyimid (HTR3-50) mit 5000 rpm aufschleudern

trocknen bei 90°C fiir 5 min

Fiir das Folgende ist es wichtig, daf} das Polyimid beim Aufbringen planarisiert, so daf§ die Schicht-
dicke direkt iiber der Mesa kleiner ist als iiber dem Rest der Probe. Die Abb. 3.7 deutet dies
schematisch an. Nach der Strukturierung kann mit Hilfe eines Sauerstoff-Plasmas vom Polyimid
eine obere Schicht gleichméflig entfernt werden, bis der Mesa-Kontakt gerade aus der isolieren-

den Polyimid-Schicht herausragt. Diese Schritte der Strukturierung und Atzung werden nun im
Folgenden beschrieben.

Das eingesetzte Polyimid kann wie ein Photolack strukturiert werden (Tab. 3.13, analog zum
Umkehrprozef§ (Tab. 3.10), wo die belichteten Lackteile nach der Entwicklung {ibrigbleiben.

Tab.3.13: Photolithographische Strukturierung der Polyimidschicht

Maske justieren

15 sec belichten bei 7,0 mW/cm?

15 sec entwickeln mit D2-Entwickler (mit Sprithflasche)

15 sec entwickeln in 1:1 (D2:Propanol)

e 15 sec in reinem Propanol spiilen

60 min bei 250°C tempern zur Hirtung




3.2. Probenpraparation

77

Mesa-Kopf im Polyimid Gesamtansicht
nach Afzung Gate und Polyimid

_.planarisiertes Polyimid vor Plasma-Atzung _

verbleibendes
Polyimid

verbleibendes
Polyimid

Abb.3.7: Planarisiertes Polyimid wird photolithographisch strukturiert und durch
ein Os-Plasma gleichmaBig abgetragen. Das verbleibende Polyimid dient
als Isolation fiir die letzte noch aufzubringende Metallschicht
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Das Polyimid besitzt nach der Hértung eine Dicke von ca. 1 pm und einen Flankenwinkel um
die 45°. Ein flacher Flankenwinkel erleichtert die Fiithrung der Bondpad-Metallbahn vom Mesa-
Kontakt herunter zum Bondpad auf dem SiO, erheblich (s. Abb. 3.8).

Nun muB die Polyimidschicht gehéirtet werden, wonach die Dicke des Polyimids nur noch ca. 1 pm
betragt. Die genaue Bestimmung der Dicken muf jedoch individuell fiir jede Probe mit Hilfe eines
Tiefenprofilers (Dektak) vorgenommen werden. In Tab. 3.14 ist die Abfolge der Temperschritte
angegeben.

Tab.3.14: Hartung der Polyimidschicht

Lineare Rampe von 150°C bis 270°C mit einer Rate von 200°C/h

Temperofen evakuieren

e 100 min bei 270°C tempern

Lineare Rampe von 270°C bis 150°C mit einer Rate von -150°C/h

Temperofen mit Ny spiilen

Eine alternative Mdglichkeit zur Strukturierung des Polyimids ist in [66] angegeben. Zur Ubert-
ragung der lateralen St:'cuktur wird dabei eine Aluminium-Atzmaske nach dem Hirtungsschritt
aufgebracht und anschliefiend mittels eines Op-Plasmas geiitzt (Tab. 3.15). Die dabei gewéhlten

Plasma-Parameter bestimmen mafigeblich den Flankenverlauf des Polyimds. Zur Erzielung eines

Flankenwinkels von ca. 45° ist ein hoher P : : . -
(siehe auch [66]). er Prozefidruck und eine geringe Beimengung von CF, ndtig
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Tab.3.15: Strukturierung der Polyimidschicht mit Atzmaske

e Umkehrprozef der Tab. 3.10
e 100 nm Al aufdampfen als Maske
o Lift-Off in Aceton

Oq-Plasma-Atzung des Polyimids mit Maske:

= O2-Fluf} von 40 ml/min

— CF4-Fluf} von 2,5 ml/min

— das liefert einen Kammerdruck von 1,3 mbar (abhéngig vom Reaktor)
— Plasmagenerator-Leistung 100 W (abhéngig vom Reaktor)

Das vollstandige Durchétzen wird mittels eines Laser-Interferometers iiberwacht.

o Entfernung der Al-Maske in konzentrierter Salzséiure

Jetzt folgt die gleichmifige Abtragung des Polyimids mit Hilfe eines O,-Plasmas zur Freilegung
des Mesa-Kontaktes. Fiir die Bestimmung der geeigneten Atztiefe kann man annehmen, daf vor
dem Hirtungsschritt (Tab. 3.14) das Polyimid vollstindig plan war. Sei die Polyimiddicke iiber
dem breiten Gategebiet Dggﬁler und {iber der Mesa DYQEIET . 5o gilt demanach

Dylfgslaer = D‘g’g§£ f — Hmesa (3.2)

bei einer Mesahthe von Hmega,. Bei einer homogenen Dickenreduktion nach dem Hértungsschritt
(Tab. 3.14) gilt dann

achher
ppachher  Dgite (3.3)
pyorher ~ pvorher
mesa ga,te

. .. : vorher
Durch Einsetzten erhilt man dann einen Ausdruck fiir D?nae%%her als Funktion von Dg i ",

pruachher ;g g o Alle diese Grofien sind experimentell mittels eines Tiefenprofilers (Dektak)

gate i )
vor der Atzung bestimmbar. Als Mindest-Atztiefe ist also phachber ;. wahlen, was gerade dem

Freilegen des Mesa-Kontaktes entspricht.

Die Plasma-Atzung selber wird die ganze Zeit mittels eines Laser—Ir.lterferom.eter's. iberwacht,
so da die gewiinschte Ataztiefe genau eingehalten werden kann. Bei dlES?I' Onh.ne-Uberwachu.ng
wird der Brechungsindex des Polyimids (bei der Laserwellenlsnge) be.ntitlgt. (D1.es erfordert. eine
Testéitzung mit anschliefender Dickenmessung.) In der Tab. 3.16 sind nun die erforderlichen
ProzeBparameter aufgefiihrt.



80 KAPITEL 3. TECHNOLOGIE

Tab.3.16: GleichméBige Atzung der Polyimidschicht

e O5-Fluf} von 40 ml/min

CF4-Flu} von 2,5 ml/min

das liefert einen Kammerdruck von 1,3 mbar (abhéngig vom Reaktor)

Plasmagenerator-Leistung 100 W (abhéngig vom Reaktor)

In mehreren Versuchen konnte eine durchschnittlieche Atzrate von (97 10)nm/min bestimmt
werden. Durch Vergleichsmessung der Atztiefe mit einem Laser-Interferometer lieferte dies einen
Brechungsindex von 1,8 fiir das verwendete Polyimid.

3.2.5 Bond-Pads

AbschlieBend kénnen nun die Bondpads aufgedampft werden, welche zum einen den Anschlufl
zum oberen Mesa-Kontakt liefern und zum anderen das Gatepad verstirken. Es wurde eine Me-
tallisierung aus Ti/Pt/Au wie beim Gate (Tab. 3.11) gewéhlt (abgesehen von einer eventuell
dickeren Goldschicht von bis zu 600 nm). Zur Strukturierung wurde dabei ein Umkehrprozef3
(Tab. 3.10) benutzt. Die Schichtabfolge ist klar in Abb. 3.8 zu erkennen. Das SiO, dient als isolie-

rende und stabile Unterlage fiir die Bondpads, wogegen sich das Polyimid wegen seiner Elastizitét
als Unterlage zum Bonden nicht eignet.

Daf§ ein Kontakt zum oberen Teil der Mesa hergestellt wurde, zeigt die REM-Aufnahme in
Abb. 3.8 mit der Ausbuchtung in der Metallisierung an der Stelle der Mesa. Wie man in der

Abb. 3.8 sehen kann, besitzt das geéitzte Polyimid eine flache Flanke (s.0.), was eine problemlose
Fiihrung der Metallbahnen zur Folge hat.

3.2.6 Einlegieren, Bonden

Fiir die Funktionsféhigkeit der ohmschen Kontakte ist es noch wichtig, diese einzulegieren. Dies
gescl.la,h dulrch Tempern der Probe bei 400-450°C fiir 5 sec im RTA-Ofen (Rapid Thermal An-
nealing). Diese Temperung ist desweiteren nétig, um RIE-Schiden, die bei der Mesa-Atzung

entstanden, auszuheilen. (Dies sind vor allem tiefe Storstellen durch Wasserstoffeinbau an der
gedtzten Probenoberfléche, also an der Schottky-Gate-Grenzfliche.)

In Abb. 3.2 ist nun die vollstindige Abfolge der einzelnen Schichten zu sehen. Zwei Transisto-

ren besitzen je ein gemeinsames Gate, die Mesa-Anschliisse sind sinnvollerweise jedoch getrennt
ausgefiihrt.

Der Halble.iter vs{ird nun zwischen den einzelnen Strukturen im Raster von ca. 1,5 mmx 1,5 mm
gespalten, in Chip-Carrier eingebaut (geklebt mit Leitsilber oder In-Kiigelchen) und angebondet
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Mesa-Kopf Bondpad-Metall
unter Bondpad-Metallschicht Uber Polyimid-FIopnke ’ ’

Abb.3.8: Letzte Metallisierung zum Anschlufl des Mesa-Kontaktes und zur Herstel-
lung der Bondpads.
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(mit Al-Draht).
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Kapitel 4

MeBtechnik

Die extremen Anforderungen an die Umgebung bei experimentellen Untersuchungen an Ein-
elektronenstrukturen bediirfen einer speziellen mefitechnischen Lisung. Als Randbedingung fiir
Magnetotransport-Messungen im Einelektronenbereich sind Temperaturen im Sub-Kelvinbereich
und magnetische Felder in der Grofienordnung von mehreren Tesla erforderlich. Die eigens
entwickelten Konzepte zur stérungsresistenten Aufnahme von statischen Strom-Spannungs-
Kennlinien mit 1 pA Stromaufldsung bilden hierbei eine wesentliche Voraussetzung [67].

Basierend auf den hier présentierten experimentellen Moglichkeiten werden anschlieflend im Ka-
pitel 5 die durchgefithrten Messungen dargestellt.

4.1 Randbedingungen

In der Abb. 4.1 ist schematisch die zugrundeliegende Schaltung zur Aufnahme von Transistor-
Kennlinien dargestellt. Der Substratanschlufl dient dabei als gemeinsame Elektrode Source fiir
Eingangs- und Ausgangskreis. Bei einer positiven Spannung an der Mesaelektrode Drain flie-
filen die Elektronen aus dem Substrat durch den Kanal, dessen Potentialverhdltnisse durch die
Gateelektrode gesteuert werden, zum ohmschen Kontakt der Mesa. Dem ganzen Meﬁverf.ahr‘en
liegt also eine spannungsgetriebene 2-Punkt Messung zu Grunde. Eine solche Vorgehensweise .1st
adaquat fiir den vorliegenden Fall, da hier die Spannungsabfille an den Zuleitungen vernachlissig-

bar gegen die Spannungen an der Probe sind.

Eine typische Vierpolmessung zur Uberpriifung der prinzipiellen Funktionsweise des Bauelemex}ts
wird sinnvollerweise bei Raumtemperatur durchgefiihrt (siehe Kapitel 5). Der Temperaturbereich
bis hinunter zu einigen 10 K liefert dabei die experimentellen Voraussetzungen zur Beobachtung
des Resonanten Tunnelns innerhalb des Kanals. Die entsprechenden Schichtdicken des Doppel-
barrierensystems bestimmen hierbei die zu beobachtenden Stromstialr.ken (siehe“Kapit(.el 2) In
unserem Fall (500 nm Mesa mit einer Schichtfolge aus Abb. 3.1) liegt die Stron{starkfa bei einigen
nA bei Spannungen bis zu 1 V. In diesem Transportregime oberhal.b 10 K .smcol die Pesonders
interessanten Einelektronen-Effekte noch nicht sichtbar. Als wesentliches Kriterium fiir den zu



84 KAPITEL 4. MESSTECHNIK

wihlenden Temperaturbereich dient dabei das Verhéltnis kpT'/Egep, wobel T die Temperatur
und Ej., die typische Quantisierungsenergie im Kanal darstellt. Dieses Verhaltnis kpT'/ Eiep
sollte moglichst klein sein. Offensichtlich ist dabei die laterale Ausdehnung des Quantendots auf-
grund des Schottky-Gates hier die mafigebliche Linge, da die Doppelbarriere eine wesentlich
stirkere raumliche Einschrinkung und damit gréfiere energetische Abstédnde der Quasibindungs-
zustinde in der Richtung parallel zum Kanal liefert. Dieses Argument wird bestéitigt durch die
Beobachtung des Resonanten Tunnelns auch bei Temperaturen oberhalb 10 K. Bei einer energe-
tischen GréBenordung von 1 meV sollte man also deutlich unterhalb von 1 K die experimentellen
Untersuchungen zum Einelektronentunneln vornehmen.

Zur Erzeugung von Temperaturen unterhalb 1 K kam in der vorliegenden Arbeit ein Helium-
Mischkryostat zum Einsatz [68]. Bei der benutzten Anlage ist ebenfalls ein supraleitender Magnet
eingebaut, der es gestattet ein homogenes Magnetfeld bis zu 16 T in einem definierten Winkel
zur Transportrichtung von auBen anzulegen. Das Prinzip des Mischkryostaten [54] soll hier nur
kurz angedeutet werden. Im Kryostaten befindet sich ein fliissiges Gemisch aus He® und He?. In
einem ersten Abkithlungsschritt wird ein Teil des leichteren He® aus dem Gemisch in die Gaspha-
se iiberfithrt, wodurch eine erste Temperaturabsenkung erfolgt. Ab einer gewissen Temperatur
findet ein Phaseniibergang statt, bei dem sich eine He3-reiche und He3-arme Phase im Gemisch
ausbildet. Durch weiteres Abdampfen von He® diffundiert permanent He® aus der He3-reichen
Phase in die He®-arme Phase. In einem geschlossenen Kreislauf findet dieser Durchgang von He?
an der Phasengrenze kontinuierlich statt und fithrt zu einer Temperaturabsenkung bis hinun-

ter zu 30 mK. Damit ist eine experimentelle Anforderung zu Magneto-Transportmessungen im
Einelektronenbereich erfiillt.

Fiir den Sub-Kelvin Bereich miissen allerdings auch meftechnische Randbedingungen eingehalten
werden. Es mufl gewéhrleistet sein, daf§ die Einstrahlung von elektromagnetischen Stérungen in
den Kryostaten moglichst unterdriickt wird. Zum anderen sollte bei den gegebenen Stromstirke-
bereichen von einigen nA eine Auflésung von pA gewéhrleistet werden mit einer MeBschaltung,

die unanfillig gegen &uflere Storungen ist. Im néichsten Abschnitt wird die gefundene Loésung
néher beschrieben.

4.2 MeBkreis

Um den speziellel} Ij\nforderungen an die Meflelektronik zur rauscharmen Aufnahme von Strom-
S.pannur.lgs-Kennhmen im Einelektronenbereich mit einer Auflésung von pA zu errreichen, wurde
eigens ein pA-MeBgerdt entwickelt. Eine Prinzipdarstellung ist in der Abb. 4.2 zu finden.

Es handelt sich dabei um ein autarkes System mit eigener Steuerelektronik, die es erméglicht,
kt:)mplexere Spannungskurven zeitgenau auszugeben und gleichzeitig mit hoh,er Genauigkeit den
fliefenden Probenstrom zu messen. Die gesamte Kennlinie wird hierbei intern zwischengespei-
chert. Zusammen mit dem Krystaten bildet das MeBgerit ein metallisch abgeschlossenes System
zur Unterdriickung elektromagnetischer Einstrahlung von aufien. Die Datenein- und -ausgabe
geschieht digital und galvanisch getrennt {iber Lichtleiter zu einem externen Steuercomputer
dessen Funktionsweise im nichsten Abschnitt erklirt wird. Weiterhin besitzt das Mefigerit ei:
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Source

Abb.4.1: Schaltungsanordnung zur Aufnahme der Transistor- und Diodenkenn-
linien. Die Strom- und Spannungsmessung basiert auf einer einfachen
2-Punkt-Methode.
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Probensirorr}
Stromversorgungi = —J(— ”
Difterenz- RMeG Zu eliung
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Abb.4.2: Prinzipdarstellung des MeBgerites. Der gesamte MeBkreis befindet sich
in einem metallisch umschlossenen System. Man erkennt den Verlauf des
Probenstromes durch den MeBwiderstand hindurch zur Strom-Spannungs-
Wandlung. Fiir eine Auflosung von 1 pA ist die unsymmetrische
Signalfithrung noch vollkommen ausreichend. Der Datenaustausch findet
iiber Lichtleiter statt zur Verringerung der Stéreinfliisse. Am Kryostaten
ist das System zentral geerdet.
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ne eigene batteriegespeiste Stromversorgung. (Als Alternative wurde ebenfalls eine galvanische
Trennung mittels eines Transformators eingesetzt.) Eine zentrale Erdung des Gesamtsystems ist
am Kryostaten angeschlossen, was die Entstehung von Brummschleifen verhindert.

Der HauptmeSkreis ist in der Abb. 4.2 als graue Leitung kenntlich gemacht. Die Probe selber befin-
det sich im Kryostaten tiber ein TiefpaBfilter entkoppelt vom Eingangsverstéirker. Dieser extrem
rauscharme und driftkompensierte Operationsverstirker mit Offsetstrémen im 100 fA Bereich
dient als Strom-Spannungs-Wandler und gleichzeitig als Spannungsquelle. Der Digital-Analog-
Wandler (DA-Konverter) gibt die Soll-Probenspannung am nichtinvertierenden (+) Eingang vor.
Dabei regelt der Operationsverstirker seine Ausgangspannung so nach, daB am invertierenden (-)
Eingang dasselbe Potential herrscht wie am nichtinvertierenden Eingang. Man beachte, daf die
eine Zuleitung vom invertierenden Eingang zusitzlich mit einer Abschirmung gleichen Potentials
umgeben ist. Dies fiihrt zu einer Verringerung von Parallelstrémen zur Masse (3ufiere Abschir-
mung) vom eigentlichen Mefeingang. Dieser Schirm ist getrieben vom DA-Ausgang und besitzt
ein vom empfindlichen Innenleiter nur vernachlissigbar abweichendes Potential. Als Riickleitung
von der Probe reicht ein nichtabgeschirmtes Kabel, da dieses am Mefigerit auf Massepotenti-
al liegt. Allerdings sollten beide Probenleitungen verdrillt ausgefiihrt werden zur Erzielung ei-
ner besseren Storsignalunterdriickung. Alle Leitungen zusammen mit der Ausgangsimpedanz des
Strom-Spannungs-Wandlers stellen einen vernachléssigbaren Serienwiderstand dar im Vergleich
zum Innenwiderstand der benutzten Proben. Diese unsymmetrische Signalfiithrung (gegen Masse)
hat sich als auflerordentlich robust erwiesen, so dafl die vollstindig symmetrische Auslegung des
Mefkreises iiberfliissig ist fiir die vorliegende Stromauflésung von 1 pA. (Eine solche symmetri-
sche Auslegung entsteht aus einer einfachen Verdopplung des Strom-Spannungswandler-Teils mit
einem zusitzlichen Differenzverstirker [69].)

Am Mefiwiderstand Rjjep fllt nun eine dem durch ihn flieBenden Probenstrom pr.oportionale
Spannung ab. Der Analog-Digital-Wandler (AD-Konverter) besitzt einen Differenzeingang un.d
miflt, wie aus dem Schaltbild Abb. 4.2 ersichtlich, genau diese Spannung. (Man beachte, c'.laﬁ, wie
oben erklirt, der invertierende Eingang des Operationsverstirkers auf demselben Potential liegt

wie der nichtinvertierende.)

Fiir jeden zu messenden Anschlufl des Bauelements, in diesem Fall fiir Drain und Gate, enthf’?llt das
Mefgerit einen eigenen Strom-Spannungswandler-Kanal und entsprechend auch <.iaz.ugehorende
DA- und AD-Wandler. Der Ubersichtlichkeit wegen ist in der Abb. 4.2 nur ein einziger solcher
Kanal dargestellt.

4.3 Datenaufnahme- und Verarbeitung

Anschliefend an das pA-Mefigerat folgt ein Steuercompu!:er. Dieser ist fiir die.z _Steueruxig d.es
Mefgeriites und die zeitunkritische Datenauslese der fertig gemessenen Kennhmen. zustandg.
AuBerdem iibernimmt dieser Computer die Kontrolle aller anderen Kompqnenten, wie zum EBel-
spiel des Magnetnetzteils zur Versorgung der supraleitenden Mnagnetspl‘llen im Kryostaten. Einen
Uberblick iiber die logische Struktur dieses Steuersystems erhilt man in der Abb. 4.3.

Eine Ankopplung iiber ein lokales Netzwerk (LAN) ermdglicht dabei eine raumlich verteilte Nut-
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Abb.4.3: Prinzipdarstellung der MefBwertaufnahme und -steuerung. Die zeitkriti-
schen Aufgaben werden eigenstindig im MeBgerit erledigt.




4.3. Datenaufnahme- und Verarbeitung 89

zung mehrerer Benutzeroberflichen auf anderen Computersystemen. Als Resultat erhilt man die
Moglichkeit einer dezentralen und automatischen Aufnahme von Kennlinienfeldern mit variieren-
der Gate-Spannung und Magnetfeldstérke.

Weitergehende Informationen und Details zur Signalverarbeitung und Steuerung sind ima Anhang
A zu finden.
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Kapitel b

Experiment

In diesem Kapitel werden experimentelle Ergebnisse zum Einelektronentransport an den im Ka-
pitel 3 definierten Strukturen mit starker Barrierenasymmetrie dargestellt. Als Voraussetzung
dienen dabei die meftechnischen Méglichkeiten aus Kapitel 4.

Die vorliegende Feldeffekt-Transistorstruktur mit Doppelbarriere im Kanal gestattet die Aufnah-
me von Strom-Spannungs-Kennlinien unter Variation der Kanalgeometrie unter Zuhilfenahme
des Schottky-Gates. Eine solche Steuerméglichkeit wird im ersten Abschnitt unter dem Gesichts-
punkt der Erweiterung einer Resonantanten Tunneldiode zu einem aktiven 2-Tor-Bauelement
~ untersucht. Der Hauptschwerpunkt des darauf folgenden Abschnittes liegt im Einelektronen-
transport des Anreicherungsfalles. Unter diesem Blickwinkel dient das Gate zur Variation des
Einteilchenpotentials im System. Ebenso stellt sich der Einfluf} eines fufleren Magnetfeldes auf die
elektronischen Zustinde des Quantendots dar, welche sich dabei unmittelbar in der Gleichstrom-
Kennlinie durch den Kanal widerspiegeln. Beide extern verdnderlichen Gréfien (Gatespannung
und Magnetfeld) werden daher experimentell gezielt eingesetzt, um zusétzliche Informationen

zur elektronischen Struktur zu erhalten.

Genau diese Strom-Spannungs-Kennlinien stellen den Ansatzpunkt zum Vergleich mit der Theorie
des Kapitels 2 bereit.

5.1 RTD-Transistor

Vom Grundprinzip des experimentell untersuchten Bauelementes handelt es sich um einen vc.arti-
kalen Feldeffekttransistor mit Schottky-Gate und im Kanal integrierter Resonanter Tunneldiode
(siehe Abb. 3.2). Es soll daher zunéichst als Voruntersuchung die Betrachtung des Baueleme'ntes
unter dem Aspekt eines Dreipols (oder Zweitors bei einer gemeinsamen Elektrode der be.nden
Kreise) erfolgen. In allen folgenden Messungen wird die Substratelektxfode immer als gemeinsa-
me Referenzelektrode genutzt und als “Source” bezeichnet, wogegen die Mesaelektrode “Drain

heifien soll (unabhéingig ob sie nun Emitter oder Kollektor ist).
Die Kennlinien wurden mit Hilfe eines Parameter-Analyzers (HP4145B) aufgenommen, dessen
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mittlerer Fehler bei den gewihlten Mefbereichen in der Spannung +(0,5%-max.Spannung+10
mV) und im Strom (1% -max.Strom+50 pA) betrégt.

5.1.1 Raumtemperatur

Zur Uberpriifung der Funktionsfihigkeit der Proben wurden Strom-Spannungs-Kennlinien bei
Raumtemperatur (T &~ 300 K) durchgefiihrt. Bei der Charakterisierung betrachtet man das Bau-
clement als 2-Tor-Element, wobei der Eingangskreis von Gate und Substrat gebildet wird und
analog der Ausgangskreis von Mesakontakt (Drain) und Substrat, wie in der Abb. 4.1 gezeigt.

Zunichst betrachten wir die Ausgangs-Kennlinienfelder, die in der Abb. 5.1 dargestellt sind.
Die Gatespannung wurde dabei schrittweise versindert. Im oberen Diagramm ist die Vorwérts-
richtung (Ups > 0) aufgetragen. Man erkennt den Stromeinsatz bei 0 V, der auf eine korrekte
Funktionsweise der ohmschen Kontakte zumindest bei hoheren Temperaturen schliefien 188t. Der
Kennlinienverlauf zeigt ein deutlich ausgeprigtes Sattigungsverhalten im Strom bei wachsender
Drain-Spannung. Qualitativ ist dieses Verhalten sofort einsichtig, da geometrisch bedingt eine
zunehmende Einschniirung des Kanals bei wachsender positiver Drainspannung und konstanter
Gatespannung erfolgt. Die Doppelbarriere zeigt hier nur einen stromlimitierenden Einflufl. Als
differentiellen Ausgangswiderstand im Sattigungsbereich erhilt man Ry ~ 1,2 - 10780 bei einer
Steilheit von S =~ 44 nA/V (Ups =1,0V, Ugs =0 V).

Weiterhin ist im unteren Diagramm von Abb. 5.1 die Riickwértsrichtung (Ups < 0) in analoger
Weise dargestellt. Im Gegensatz zur Vorwértsrichtung hat man es hier mit einem stark anstei-
genden Strom bei wachsender Drainspannung zu tun. Auch die Absolutwerte des Stromes sind
hier um fast zwei Gréfenordnungen gréfier. Offensichtlich handelt es sich hierbei um den gleichen
geometrischen Effekt, der in Vorwértsrichtung zur Séttigung fiihrt. Allerdings kommt es nun zu
einem Offnen des Kanals mit wachsender negativer Drainspannung, wobei es dann allerdings fiir
noch gréBere Spannungen (Ugg > 1 V) auch zu einem einsetzenden, nichtvernachlissigbaren Ga-
testrom kommt. Die Steilheit ergibt sich hier zu S &~ 190 nA/V (Ups = 0,5 V, Ugs = 0 V). Man
erkennt weiterhin deutlich eine schulterférmige Struktur im Strom, die bei zuschniirendem Gate
zu héheren Drainspannungen wandert. Es handelt sich hierbei um die verwaschene Resonanz der
Resonanten Tunneldiode, wie durch Vergleich mit den in den folgenden Abschnitten dargestellten
Tieftemperatur-Messungen verstédndlich wird. Da im hier betrachteten hoheren Temperaturbe-
reich (T" ~ 300 K) keine negativ differentiellen Kennlinien beobachtbar sind, liegt an den relativ
dicken Barrieren von 4 bzw. 6,5 nm, bei denen der Streueinflufl dieses Temperaturbereiches jeg-
liche Resonanzen verwischt. Diese Barrierenstruktur wurde fiir das Einelektronentunnelregime

(unterhalb T' ~ 4 K) entwickelt und miiSite bei alleinigem Transistoreinsatz fiir Raumtempera-
turanwendungen zu diinneren Barrierensystemen hin optimiert werden.

Zur weiteren Cha.rak’?erisierung des Schottky-Gates ist in der Abb. 5.2 die Eingangskennlinie in
Durchla- und Sp.er.rlchtung fiir Raumtemperatur dargestellt. Man erkennt das ausgezeichnete
Sperrverhalten bei einem Sperrstrom von unter 100 pA bis zu Ugg = —3,0 V. Bei Durchlaspan-

nungen bis. Ugs ~ 0,2V ist sogar ein Betrieb mit positiver Gatespannung bei Raumtemperatur
moglich mit Gatestromen unterhalb von 1 nA.

Man beachte, daf die hier gezeigten Kennlinien an den Proben, die in den Einelektronentunnel-
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Abb.5.1: Ausgangs-Kennlinienfelder bei variierter Gate-Source-Spannung Ugs. Das
Substrat ist immer die Referenzelektrode. T' = 300 K.
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Abb.5.2: Gate-Kennlinien in Durchlaf- und Sperrichtung. T' = 300 K.
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Experimenten benutzt wurden, erst nachtriglich aufgenommen wurden, um eine Schédigungs-
gefahr bei elektrischen Durchbriichen zu vermeiden. Der Funktionstest der Probenserie geschah
jedoch logischerweise vor den Tieftemperatur-Untersuchungen an nominell identischen Proben
derselben Serie.

5.1.2 1,4K-Messungen

Wir betrachten nun die Kennlinienfelder derselben Probe bei T' = 1,4 K. In der Abb. 5.3 sind
die entsprechenden Mefikurven fiir Vorwérts- und Riickwirtsrichtung aufgetragen. Analog zu
den Messungen bei Raumtemperatur kann man wiederum die geometriebedingten Unterschiede
beider Spannungsrichtungen fiir die Drainspannung Ups erkennen. Als wesentlicher Unterschied
ist hier jedoch die um mehr als 0,5 V erhéhte Einsatzspannung der Kennlinien zu erkennen.
Es handelt sich hierbei zum einen um den Spannungsabfall an den nichtoptimierten sub-pm
ohmschen Kontakten bei Temperaturen unterhalb von 4 K. Zum anderen spielt sicherlich auch
die im Hinblick auf gute Gate-Steuerbarkeit niedrig gewahlte Dotierkonzentration im Mesabereich
eine Rolle. In den Tieftemperaturmessungen spiegelt sich dieses Verhalten in hohen Offsets im
Gegensatz zu den theoretisch ermittelten, niedrigeren Einsatzspannungen wider.

Im positiven Spannungsbereich Ups > 0 (oberes Diagramm der Abb. 5.3) ist deutlich das S&tti-
gungsverhalten des weiter zuschniirenden Gates zu erkennen. Man erkennt auflerdem deutlich
die Ausbildung eines negativ differentiellen Widerstandbereiches, der die Funktionsfihigkeit der
Resonanten Tunnelstruktur innerhalb des Transistors deutlich macht. Wegen der deutlich re-
duzierten Gatestrome fiir diesen Temperaturbereich konnte ohne weiteres das Gate in gewissen
Grenzen in Durchlafrichtung betrieben werden. Die Gate-Kennlinien sind zur quantitativen Dis-
kussion in der Abb. 5.4 aufgetragen. In einem Gate-Spannungsbereich von Ugs = —2 V bis +0,7
V bleibt der Gatestrom unterhalb von 30 pA. Diese Feststellung ist von besonderer Bedeutung
fiir die Einelektronen-Experimente der folgenden Kapitel, bei denen innerhalb dieser Gltenzen
mit positiven Gatespannungen gearbeitet wird. Wir wollen nun den Einﬁu{i der' geomfajcrlschen
Anordung der Elektroden und der Barrierenstruktur untereinander ndher d1sk1%tferen (s1<.ahe da-
zu im folgenden die Abb. 4.1). Bei positiven Drainspannungen ist der mesas_emge Bereich der
Struktur der Kollektor, als gemeinsame Referenzelektrode dient somit d.exj Em1.tter. Man beachte
bei den folgenden Uberlegungen, da$ jegliche Strukturen in der Kenflhme (Emsa.tz, Peak, etc.)
gegeben sind durch die relative energetische Lage AE des Doppelbarneren—Potent'laltopfes gegen
die Fermienergie des Emitters. Unter negativ werdender Ga,tespa,rinung kommt es in den Mes"s?n-
gen zu einem Verschieben der Drain-Einsatzpannung Upso zu ho%leren Werten. Der zugehorige
“Durchgriff” der Einsatzspannung (d.h. Ip = ¢ — 0+) betréigh hier ldUG.s?/dUpso.l = 0,6, wel-
cher kleiner als 1 ist und somit dem klassischen Verhalten des Gates als G1tfﬁer zxznschen Anode
und Kathode in einer Vakuumréhre entspricht, wobei die Doppelbarriere sich hier (UDS" >.0)
dann zwischen Gitter und Kathode befindet: Eine Gate—Span.nungsénderung AUgg sorgt fiir eine
bestimmte Verkippung AE des Topfes gegen den Emitter, die von der entge.gengesetlit gipo{l;ten
Kollektor-Spannungsénderung AUps kompensiert werden muf}, um den Dralpstrom onstant zu

halten.
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AE = —e(aAUps + 8 AUgs) (5.1)

Da das Gate geometrisch gesehen den Kollektor gegen die Barrierenstruktur und den Emitter
abschirmt, ist die bendtigte Kollektordinderung betragsméfig grofier als die Gatednderung und
damit der Durchgriff kleiner als 1. Im Gegensatz zur Einsatzspannung liegt die Position des
Strompeaks erst bei sehr hohen Drainspannungen, und damit ist der Kanal mit Elektronen iiber-
flutet. Der kollektorseitige Bereich des eingeschniirten Kanals in der Hohe des Gates ist damit
in seiner energetischen Lage fast unabhiingig vom Gatepotential. Nur der Querschnitt wird noch
schwach vom Gate gesteuert, was in der Modulation des Peakstromes bestétigt wird. Somit hat
das Gate fast keinen Einfluf mehr auf die relative energetische Lage des unterhalb liegenden
Doppelbarrieren-Potentialtopfes zum substratseitigen Emitterreservoir und damit auf die Drain-
spannung von Strukturen in der Ausgangskennlinie. Es legt nur die Lage des Potentials an der
Oberfliche in der Hohe der Gateelektrode im Kollektorgebiet fest, wobei der Drainspannungsab-
fall hier eine tiefe “Potentialrinne” zieht. Diese Uberlegung wird quantitativ durch die in erster
Niherung vom Gate unabhiingige Drain-Peakspannung bestétigt. Man erkennt weiterhin im Be-
‘reich um Ugs ~ —0,2 V das Auftreten einer weiteren Schulterstruktur im Valley-Bereich der
Kennlinie. Es handelt sich hierbei wahrscheinlich um einen zusétzlichen Transportkanal, hervor-

gerufen durch quasigebundene Zusténde im dreiecksformigen Quantentopf vor der emitterseitigen
Barriere (s. Kap. 2.2.1 und [4]).

In der negativen Drainspannungsrichtung Ups < 0 im unteren Diagramm von Abb. 5.3 kommt
es wie bei den Raumtemperaturmessungen zu einem starken Stromanstieg fiir absolut wachsen-
de Drainspannungen, da eine negative Drainspannung einen 6ffnenden Effekt im Kanal hat. Die
Tunnelkennlinie mit negativ differentiellem Widerstand ist hier wesentlich stirker ausgeprigt.
Hier zeigt sich der Gateeinflufl zunéchst wieder in einer gleichméfigen Verschiebung der Drain-
Einsatzspannung, hier allerdings mit einem Durchgriff von |dUgs/dUpso| = 1,6, der grofier als 1
ist. Um dies zu verstehen, betrachten wir wiederum die geometrische Anordnung des Gates relativ
zum Potentialtopf, Emitter und Kollektor (siche Abb. 4.1). Fiir den hier betrachteten Bereich
negativer Drainspannungen liegt diesmal der Kollektor substratseitig, und der mit Elektronen
gefiillte Emitter entspricht dem Mesagebiet, innerhalb dessen sich auch die Lage des Gates be-
findet. Nun ist also der Kollektor die gemeinsame Referenzelektrode. (Die Bezeichnung “Drain”
ist fiir diese Polaritat strenggenommen also nicht korrekst, wir wollen den Mesakontakt allerdings
hier immer als Drainkontakt bezeichnen und die Spannung mit Ups. Die Begriffe “Emitter” und
“Kollektor” sollen dagegen korrekt die Elektronenreservoire bezeichnen.) Eine negative Anderung
der Drainspannung impliziert damit eine energetische Anhebung des mesaseitigen Emitters so-
wohl gegen das Gate als auch gegen den substratseitigen Kollektor. Das Schottky-Gate erzeugt
im Emitterbereich bis in das Doppelbarrierensystem hinein eine leichte Potentialbarriere, die von
der ebenfalls negativen Emitterspannung (d.h. Drainspannung) iiberwunden werden mu8. Daher
resultiert die zunehmende, negative Verschiebung der Einsatzspannung mit negativ werdender Ga-
tespannung (s. unteres Diagramm der Abb. 5.3). Da die effektive Hohe der Gate-Barriere nicht der
vollen Gatespannung entspricht, ist der Durchgriff beziiglich der Einsatzspannung hier auch grofier
als 1. Ein weiterer Effekt des Gates ist in den Kennlinien ebenfalls ersichtlich. Das Gatepotential
hat auch einen Einflufl auf die relative energetische Lage des Doppelbarrieren-Potentialtopfes zum
Emitter, es erzeugt, anders formuliert, eine leichte Vorverkippung der Barrierenstruktur. Genau
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dieser Einfluf} duBert sich in der Kennlinie (s. unteres Diagramm der Abb. 5.3) im monoton abneh-
menden Abstand zwischen Einsatz- und Peakspannung. Eine genauere quantitative Betrachtung
der Peakspannung zeigt, da8 diese sich um 28% weniger verschiebt als die Einsatzspannung,

Vergleich mit der Tunneldiodensimulation

Eine weitergehende quantitative Analyse der obigen qualitativen Argumente bediirfte einer selbst-
konsistenten 3D-Simulation unter Einbeziehung von Quantentransport, welche zum Zeitpunkt der
Arbeit noch nicht verfiigbar war. Wir wollen hier jedoch einen einfachen Vergleich mit den Si-
mulationen des Beispiels aus Kap. 2.2.1 (Abb. 2.2) machen. Dort wurde die hier experimentell
untersuchte Struktur als makroskopische Diode simuliert. In diesem Sinne sind die folgenden
quantitativen Auswertungen als Abschitzungen zu verstehen.

Zunichst betrachten wir die Drainspannungs-Skalierung beim Punkt Uggs = 0. Im Fall Ups < 0
liefert das Experiment einen Wert von Upg, = —0,80 V fiir die Einsatzspannung und Ug”?p =
—0,98 V fiir die Peakspannung, was einen Hub von AULY = 0,18 V ergibt. Vergleichend dazu
liefert die Simulation die Werte Upso = —0,032 V und Upg, = —0,048 V, was einen Hub von
AUps = 0,016 V ergibt. Weiterhin sagt die Simulation einen Faktor o & 0,4 fiir die Abhéngig-
keit des Potentialtopfniveaus von der Drainspannung voraus. Damit folgt o®*? ~ 1/28 aus den
experimentellen Werten. Als Referenzspannung fiir @ wurde dabei die Einsatzspannung gew&hlt
(s. GL(2.12)). Der Unterschied in o von einem Faktor 11 zum theoretischen Wert liegt darin
begriindet, daf$ wir in den Simulationen in keinster Weise den Einflufl des Gates auf den Kanal
beriicksichtigt haben. Man kann nun auch die am Kontakt abfallende Spannung abschétzen, indem
man die theoretische Einsatzspannung mit diesem Korrekturfaktor multipliziert von der experi-
mentellen Spannung abzieht. Man erhslt dann Ugontart = 0,44 V fiir die am Kontakt abfallende?
Spannung. Wir betrachten nun noch die Grofien der gemessenen und simulierten Peakstréme. Bei
einer simulierten Peakstromdichte von 7 ~ 78,0 A/cm? und einem experimentellen Peakstrom
von 400 nA liefert dies einen effektiven Kanaldurchmesser von d = 716 nm. Bei einem Mesadurch-
messer von ca. 660 nm (am Fuff der Mesa, s. Kap. 3) muf§ der Kanal unterhalb des Gates vor’der
ersten Barriere also trichterformig aufgeweitet sein, was im hier betrachteten Bereich nggatn@r
Drainspannungen, welche der Gate-Raumladungszone reduzierend entgegenwirken, versténdlich
ist.

Im Fall Upg > 0 ergibt das Experiment einen Wert von U ok =0,75 V und Upg, = 2,75V, was

cinen Hub von AUS? = 2,00 V ergibt. Die Simulation liefert die Werte Upgo = 0,035 V und

Upsp = 0,140V, Walb)sseinen Hub von AUpg = 0,105 V ergibt. Weiterhin sagt die Simulation einen

Faktor o ~ 1/20 fiir die Abhéngigkeit des Potentialtopfniveaus von der Dra,inspanmjng voraus.
Damit folgt «®®? ~ 1/380 aus den experimentellen Werten. Als Referenzspanm%ng fiir o wurde
dabei wieder die Einsatzspannung gewshlt (s. GL(2.12)). Der Fa,kfor der Abwelc.hurfg in o von
Experiment und Theorie liegt hier bei 19 und damit in derselben Gfoﬁenordm%ng wie fur Ups < (1{
Dieser mittlere experimentelle Wert von o fiir den gesamten Be‘l.:el.ch vom Emsat.z bis zum Pea

ist allerdings rein rechnerisch unter der Annahme eines v?rnachla§81gbaren Gateemf.lusses zu ver-
stehen. Eine solche Annahme ist jedoch nicht gerechtfertigt, da fur. wachsende Drainspannungen
der Kanal immer mehr zuschniirt, und damit o immer mehr abnimmt (vgl. Abb. 2.2), so daf
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Abb.5.3: Ausgangs-Kennlinienfelder bei variierter Gate-Source-Spannung Ugs. Das
Substrat ist immer die Referenzelektrode. T'= 1,4 K.
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die experimentelle Peakspannung wesentlich grofier ausfallt als die einfache Hochskalierung der
simulierten Peakspannung. Der experimentell richtige Wert von « fiir die Umgebung der Einsatz-
spannung wird im folgenden Kapitel zum Einelektronentunneln auf eine vollstindig andere Weise
nochmals ermittelt. (Wir werden sehen, daf§ der dort bestimmte Wert von « sehr gut zu dem obi-
gen experimentellen Ergebnis zu « fiir Upg < 0 paft.) Bei einer simulierten Peakstromdichte von
j ~ 230 A/cm? und einem experimentellen Peakstrom von -200 nA erhilt man einen effektiven
Kanaldurchmesser von d = 295 nm, was eine realistische Groflenordung ist.

GateeinfluB auf den Strom

Wir wollen nun den Einfluf} der Gatespannung auf die Kennlinien detaillierter betrachten. Zu
den interessierenden Parametern gehoren hier die Hohe des Strompeaks und das Verhiltnis aus
Peak- zu Valleystrom (PVR) der Tunnelkennlinie. In der Abb. 5.5 sind diese Gréfien fiir beide
Drain-Spannungsrichtungen aufgetragen.

Beginnen wir mit der Diskussion der Peakstréme, die im oberen Diagramm der Abb. 5.5 dar-
gestellt sind. Im Bereich positiver Drainspannungen Ups > 0 zeigt sich nur eine sehr schwache
Abhéngigkeit von der Gatespannung Ugs. Wie schon bei der Diskussion zur spannungsmafigen
Position des Peaks fiir diesen Fall erkldrt, hat das Gate bei den hohen Drainspannungen, die
im Peak der Tunnelkennlinie auftreten, nur noch einen schwachen EinfluB auf die Potentialver-
teilung im Kanal. Dagegen zeigt sich der Einfluff des Gates auf den effektiven Kanalquerschnitt
im Fall negativer Drainspannungen Ups < 0 wesentlich stirker. Wir wollen hier ein einfaches
1D-Modell betrachten, das den effektiven Querschnitt des Emitters in Gatehohe als Funktion der
Gatespannung beschreibt. (Eine genauere Betrachtung des lateralen Potentials in der Hohe des
Doppelbarrieren-Potentialtopfes wird erst im folgenden Kapitel zum Gateeinfluff auf das Einelek-

tronentunneln vorgestellt.) Die Ausdehnung ! der Raumladungszone eines Schottky-Ubergangs
der Dotierung n mit einem Fermilevel-Pinning von Uy lautet

] = \/2eoer(Uo —Ugs)

ne

. (5.2)

Der effektive, klassische Durchmesser d des Kanals betrdgt dann bei beidseitiger Finschniirung

d=1-2 (5.3)

mit der geometrischen Breite I der Mesa. Es folgt dann aus der Stromdichte j

60671
=, =t 4
2Upne (54)
der lineare Zuwachs f um Ugg = 0. Man beachte, da$ dies nicht der Steilheit bei konstanter

Drainspannung experimentell entspricht, sondern der Steigung unter gatespannungsabhéngiger

Drain-Peakspannung, bei der die Transmission der Doppelbarriere konstant bleibt.
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Abb.5.5: Ubertragungseigenschaften des Gates bei T' = 1,4 K. Obere Abbildung:
Peakstrom als Funktion der Gatespannung fiir beide Diodenspannungs-
richtungen. Fiir Upg > 0 ist nur eine sehr schwache Abhéngigkeit zu
verzeichnen, fiir Ups < 0 besteht néherungsweise ein linearer Zusammen-
hang. Untere Abbildung: Peakstrom-Valleystrom-Verhéltnis (PVR) als

Funktion der Gatespannung fiir beide Diodenspannungsrichtungen.
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Aus den nominellen Werten der Struktur von n = 2,0-10%cm™3, ¢, = 13,1 und einem Fermilevel-
Pinning von Uy = 0,7 V erhélt man fiir die Ausdehnung der Raumladungszone ! = 225 nm und
die Konstante Al = 161 nm/V. Aus der obigen, simulierten Stromdichte fiir Ups < 0 von
j = 78,0 A/cm® und dem daraus bestimmten Wert fiir den effektiven Kanaldurchmesser von

= 716 nm erhéilt man dann fiir die Steigung f%**° = 359 nA/V. Der experimentelle Verlauf
im oberen Diagramm von Abb. 5.5 zeigt tatséchlich in erster N&herung einen linearen Zusam-
menhang fiir Upg < 0. Ein linearer Fit an die MeBdaten liefert dann f**? = 874 nA/V. Die
Abweichung vom theoretischen Wert um etwa einen Faktor 2 kann man zum einen durch ei-
ne zu geringe theoretische Stromdichte begriinden. Fiir negative Drainspannungen ist die dann
obenliegende Emitterbarriere dicker als die Kollektorbarriere und somit strombestimmend. Eine
geringfiigig stirkere Verkippung der Emitterbarriere unter dem Einflufl des Gatepotentials 148t
die Peakstromdichte j ansteigen und damit auch die Steigung f*"° « /7 bei festem Peakstrom
I(dad= \/I/_J ). Man beachte ferner, daB mit zunehmender Drainspannung, die wir betrachten
miissen bei der Bestimmung der Peakspannung in Abhingigkeit der variierten Gatespannung,
der Kanal wegen der hier untersuchten negativen Drainspannungs-Polaritit weiter gedffnet wird.
Auch dieser positive Effekt auf ft7¢° ist im Modell nicht beriicksichtigt. Zum anderen ist im
wesentlichen der Querschnitt im Bereich der Barrieren (ca. 100 nm unterhalb des Gates) und
nicht in Gatehdhe mafigeblich fiir den Strom, so daf mit einem effektiv kleinerem Pinning Up
die Steigung f*#¢° groBer wird. Sicherlich ist dieses klassische Modell zur Gatewirkung nur eine
grobe Néherung fiir den 3D-Potentialverlauf im Gatebereich des Emitters, insbesondere miifite

man hier 1D-Subbénder betrachten und nicht klassische Querschnitte. Trotzdem lassen sich die
experimentellen Werte gut erkliren.

Zum Schlufl der Diskussion der Transistoreigenschaften betrachten wir noch den Verlauf des
Peak-Valley-Stromverh&ltnisses (PVR), der im unteren Diagramm der Abb. 5.5 dargestellt ist.

Fiir den Fall positiver Drainspannungen Upg > 0 bleibt das PVR ann#hernd konstant bei vari-
ierender Gatespannung. Die Dip-Struktur fillt mit dem Auftreten der Schulter-Struktur in der
Strom-Spannungs-Kennlinie zusammen (siche Abb. 5.3). Bei grofien Ups > 0 im Peakbereich ist

der Einflufl des Gates auf die Barrierenregion geringer (s.0.) und der Potentialverlauf aufgrund
der hohen Drainspannungen kollektorseitig konstant stark verkippt.

Der Fall negativer Drainspannungen Upg < 0 gestaltet sich dagegen interessanter. Zum einen
ist das PVR hier fast doppelt so hoch und zum anderen fillt dag PVR bei zusteuerndem Gate
um einen Faktor zwei auf einen #hnlich niedrigen Wert wie fiir Ups > 0. Aufgrund des kleineren
effektiven Querschnittes bei negativeren Gatespannungen nimmt der Valleystrom ab, allerdings
nicht in dem MaBe wie der Peakstrom, was sich in einem sinkenden PVR, §uflert. Um dies zu
verstehen betrachte man das untere Diagramm der Abb. 5.3. Die negativer werdende Gatespan-
nung verschiebt die gesamte Tunnelkennlinie zu negativeren Drainspannungen, was in einer zu-
nehmenden, dreidimensionalen Potentialverzerrung in der Barrierenregion resultiert. Zum einen
verkippen dabei die Barrieren stérker. Zum anderen kommt es hier zu einem zunehmend nichtkon-
stanten lateralen Querschnitt in Transportrichtung, der zu einer Mischung der eindimensionalen

Subbénder im Transport fiihrt. Diese Verkippung der Barrieren und die Modenmischung fithrt zu
einem abnehmenden PVR.
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5.2 Einelektronentunneln

In diesem Abschnitt werden die gemessenen Strom-Spannungs-Kennlinien im Temperaturbereich
unter 2 K in der Néhe der Einsatzspannung in Abhéngigkeit der angelegten Gate-Spannung
und eines &ufleren Magnetfeldes genauer untersucht. Die beobachteten, typischen Einelektronen-
§tromstufen des Anreicherungsfalles, das heifit Upg > 0, werden dabei mit Hilfe der theoretischen
Uberlegungen des Kap. 2 ausgewertet. Fiir diesen Fall Upg >0 ist die Mesaelektrode also der
Kollektor, dessen zugewandte Barriere dicker ist als die substratseitige Emitterbarriere (siche
Abb. 4.1).

Die hier vorgestellten MeBergebnisse wurden mit Hilfe der pA-Mefielektronik des Kap. 4 aufge-
nommen. Dabei befand sich die Probe im Mischkryostaten innerhalb eines variablen, homogenen
Magnetfeldes parallel zur Transportrichtung (s. Kap. 4). Aus Kalibrationsmessungen kann der
maximale Fehler im Strom zu 10 pA (bzw. £1pA bei Messungen unterhalb von 1 nA) und in
der Spannung zu 1 mV angegeben werden. Die Temperaturgenauigkeit betrigt 10% und das
Magnetfeld hat einen maximalen Fehler von 0,01 T.

5.2.1; Temperatur-EinfluB

In der Abb. 5.6 sind die Strom-Spannungs-Kennlinien in der Nihe des Einsatzpunktes darge-
stellt. Die Gatespannung wurde hier fest auf Ugs = +200 mV eingestellt, wobei der Gatestrom
parallel iiberwacht wurde und immer unterhalb 1 pA lag. Man erkennt deutlich die Ausbildung
von Einelektronenstufen gleichbleibender Hohe. Zu hoheren Spannungen hin zeigt sich eine zu-
nehmende Verschmierung der Stufen aufgrund der stirkeren Verkippung im Barrierensystem. Die
Kennlinien der beiden Temperaturen 7' = 1,4 K und 7' = 30 mK unterscheiden sich zunachst
in der Einsatzspannung. Es handelt sich hierbei um einen Aufladungseffekt innex:.haljb der Iso-
lationsschichten (Polyimid), die an die Mesa angrenzen. Solche Ladungen sind afqulvale.nt zu
einer leichten Verschiebung der Gatespannung. Die Zeitkonstanten zur Umladung hegex} hier im
Bereich von Stunden (siche Kap. 5.2.2 zum Magnetotransport). Zum anderen zeigen dlne unter-
schiedlichen Temperaturen auch den erwarteten Einflufl auf die Stufenflanken ‘bel unverdnderter
Stufenh6he. Wie aus den Uberlegungen des Kap. 2.2.2 hervorgeht, 148t sich die Stromﬂank? .als
Funktion der Energiedifferenz vom chemischen Potential im Emit'ter und der' Lage‘des Quasﬂ:{m—
dungsniveaus beschreiben als eine Faltung einer Lorentzkurve m{t der Fe{‘mlverteﬂungsfunktmn
zur Elektronentemperatur. Die Breite der Lorentzkurve ergibt s1.ch dabei aus der Lebensc?ag%r
der Quasibindungszusténde im Quantendot. Man beachte, daﬁ. die Umrechnung der Eneng;; tl -
ferenz auf die Spannungsachse hier aus einer Umskalieru{ag mit dgm n.och unbekannten (;r
@ relativ zum Einsatzpunkt besteht. Man beachte, da hlgr' also die Einsatzspannung Upso als
Referenzpunkt fiir o genommen wird (siehe dazu die Definition G1.(2.12)).

Fiir 1,4 K ist die erste Stufenflanke in sehr guter Néherung durch eine Fermifunktion

I step

_ + 1,
I(Ups) = Uns — Upso o of fset
exp ————-—-——UkT

(5.5)
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Abb.5.6: Einelektronen-Tunnelmessungen bei T' = 30 mK und 1,4 K ohne &ufleres
Magnetfeld. Die Gatespannung war konstant bel Ugs = 200 mV.
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anpassbar. Der Fit liefert fiir die Stufenhohe Lstep = 475 pA £1%. Eine Simulation der vorliegen-
den Barrierenstruktur im Beispiel des Kap. 2.2.2 liefert 496 pA, was eine ausgezeichnete Uber-
einstimmung bedeutet. Des weiteren erhilt man aus dem Fit eine Flankenbreite von Uy = 4, 52
mV +1% und eine Einsatzspannung von Upgg = 0,612 V £1%. Von dieser Stufenbreite Ui muf
noch der Beitrag aus der Lorentz-Verbreiterung (s.0.) der Niveaus durch Kopplungs-Selbstenergie,
Streuung, Storeinstrahlung etc. abgezogen werden. Hierzu bietet sich die unter denselben sonsti-
gen Randbedingungen aufgenommene Kennlinie bei T' = 30 mK an, bei der die nominelle Tem-
peraturverbreiterung von 2,6 peV vernachlissigbar ist. Tatséchlich 158t sich die experimentell
gefundene erste Stufenflanke fiir 30 mK nur schlecht durch eine Fermifunktion anpassen, da die
hochenergetischen Ausliufer nicht exponentiell sind, sondern eher einem Potenzgesetz gehorchen.
Bei einer Anpassung der numerisch abgeleiteten Stufenfunktion an eine Funktion der Lorentzform

w
I’=16+§rl- T (5.6)
(Ups — Upso)? + (5)

erhélt man fiir die Partialbreite w = 3,17 mV £1%. Die Fliche A = 515 pA 1% entspricht dabei
der Stufenhohe, welche sehr gut zum Ergebnis bei 1,4 K pafit. Mit dem numerisch bestimmten
Wichtungsfaktor k = 1/2, 956 fiir die zusétzliche Verbreiterung der 1,4 K-Fermifunktion durch die
hier angegebene Lorentzkurve erhilt man schlielich fiir die reine Temperaturverbreiterung der
1,4 K-Kennlinie eine Spannung von AUy 4x = 3,46 mV £2%. Unter Zuhilfenahme der Beziehung

e AU = ikBT (5.7)

liefert dies mit 7" = 1,4 K £10% den gesuchten Umrechungsfaktor ¢ = 1/28, 6 £13%.

Ein Vergleich mit der Auswertung zur Transistor-Kennlinie bei 1,4 K im Kap.. 5.1..2, welche feine.n
Wert von a2 1/28 fiir negative Drainspannungen liefert, zeigt eine gute Ul?erelnstlmmung. .Em di-
rekter Vergleich mit der hier im Einelektronentunneln untersuchten positiven Spannu'ngsrlchtung
ist zur Best#itigung der Grofienordnung von « in der unmittelbaren Um'gebung des Emsatzpan—
tes, also der ersten Stufenflanke, wo noch keine weiteren Elektronen im Topf vor1'1anden‘ sn‘1d,
zuldssig. Bei wachsenden, positiven Spannungen im Anreicherungsfall guflert sich die da@t ein-
hergehende Elektronenanreicherung im Potentialtopf im Rahmen der Hartree-selbstkonsmtentzen
Potentialberechnung in Form des drastisch sinkenden Wertes von a (s. Kap. 2.2.1 und Ab]:f. k2 ).
Da wir jedoch die fiir den sinkenden o-Wert verantwortlichfz El‘ektron-.Elektron-Wec!as}:lvslglr }nllig
in den folgenden Abschnitten explizit betrachten, werden wir dlefer‘x Einfluf} auf o n}llc 1;51 eriic ;
sichtigen und von einem konstanten o ausgehen. Die spannungsméfige Streckung (d.h. ;mis @

der Kennlinie in der klassischen Hartree-selbstkonsistenten Berechr%ung aufgrlind c.ler Wec SZ hwir-
kung ist interessanterweise im Lichte der expliziten quantentheoremschen. Berucksul:ht.l{.i;{ung 1esef
AbstoBung nichts anderes als die Verléngerung der Stufenplat?a}ls um die Wechsed?mr un.gi;:sefxe;:r
gie. Im Mittel wird die Kennlinie also auch hier spannungsmifig gestreckt, allerdings mit ein

Stufung. |
Aus dem oben ermittelten Faktor o liSt sich nun riickwérts aus der bestimmten Spannungs-
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Partialbreite w die intrinsische Partialbreite I' = eaw & 110 peV berechnen. Allein schon der
Vergleich mit dem Wert der Kopplungs-Selbstenergie aus Kap. 2.2.2 von I'l + % ~ 50 peV
zeigt eine gute Ubereinstimmung. Unter der Annahme einer realistischen zus#tzlichen Verbreite-
rung von ca. 60 peV (vgl. kpT ~ 2,6 peV bei 30 mK) durch Streuung und elektromagnetische
Einstrahlung pafit der Wert von « also gut zur Simulation.

Eine weitere interessante Eigenschaft ist in der 30 mK-Kennlinie der Abb. 5.6 zu erkennen. Einige
der Stufenplateaus besitzen eine reproduzierbare, leichte Feinstruktur. Diese kleinen Stromfluk-
tuationen spiegeln Zustandsdichte- und Kopplungs-Fluktuationen der iiber die Barrieren ange-
koppelten Elektronenreservoire wider. Im Kap. 2.3.5 des Theorieteils dieser Arbeit wurde die
Moglichkeit solcher Fluktuationen vorausgesagt.

Zum Schluf} der Betrachtung des Temperatureinflusses auf die Kennlinien wollen wir noch kurz
eine Abschitzung der Verlustleistung innerhalb der Probe geben. Die maximale Wirmeleistung
bei einer Spannung von U =1 V und einem flieBenden Strom von I = 5 nA betrigt P=UI =5
nW, was vernachléssigbar gegen die vom Kryostaten abfiihrbare Leistung von 400 W bei 100
mK ist [68], insbesondere kann von einem Gleichgewicht der Elektronenreservoir-Temperaturen
zum Kristallgitter ausgegangen werden.

5.2.2 Magnetotransport

Ziel dieses Abschnittes ist es; eine Auswertung der Stufenbreiten in der Strom-Spannungs-
Kennlinie in Abhéingigkeit eines duferen Magnetfeldes vorzunehmen, um daraus Aussagen iiber
die elekironische Struktur im Quantendot zu erhalten (zur Methode siehe [9, 11, 12, 13]). Bei
allen Experimenten liegt das homogene Magnetfeld B parallel zur Transportrichtung. Die Gate-

spannung wurde konstant auf Ugg = +200 mV wie im vorherigen Abschnitt gehalten, wobei der
Gatestrom dabei unterhalb von 1 pA blieb.

Laterale Quantisierungsenergie

Die wichtigste Grofe, die wir bendtigen, ist die laterale Quantisierungsenergie Ej,; innerhalb des
Quantendots. Als Ausgangspunkt dient dabei die spannungsméfige Breite Uy = 78 mV +1,3%
der ersten Stromstufe bei B = 0, bei der es sich also um die Hinzufiigung eines weiteren Elektrons
zu einem bereits vorhandenen Elektron handelt. Uber den bereits bestimmten Umrechnungsfak-
tor a erhélt man daraus eine Wechselwirkungsenergie von Eyy = ealip = 2,7 meV £13%. (Der
relativ grofle Fehler ergibt sich aus der Ungenauigkeit bei der Bestimmung von a.) Die weiteren
Uberlegungen beziehen sich nun auf die theoretischen Ergebnisse des Kap. 2.3 und die Simula-

tionen in Kap. 2.3.6 zu der vorliegenden Struktur. Aus einem doppeltlogarithmischen Polynomfit
der Tab. 2.2 bzw. der Abb. 2.8 erhilt man eine laterale

. Quantisierungsenergie von Ej,; = 1,0
meV +13%. (Bei der Fehlerangabe beachte man, da wir hier keinen prinzipiellen Fehler élurCh d,ie

modellm#Bige Beschreibung und die theoretischen Néaherungen beriicksichtigt haben. Es handelt
sich hierbei mehr um einen Fitparameter zur Simulation.) Da uns der genaue laterale Einteilchen-
Potentialverlauf innerhalb der Barrierenstruktur nicht zugénglich ist, werden wir hier nur eine
obere und untere Schranke fiir die zu erwartende laterale Quantisierungsenergie Ej,; angeben.
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Nimmt man ein harmonisches Potential innerhalb der Struktur mit einem Potential-Pinning von
0,7V -Ugs = 0,5V an der Oberfliche und einem Mesadurchmesser von d =660 nm an, so ergibt
dies eine Obergrenze von ETS% x 3,2 meV. Beriicksichtigt man demgegeniiber vollsténdig die
Raumladungszone von 225 nm beidseitig mit einem plateauférmigen Potentialverlauf von 212 nm
Breite im Inneren, so liefert die numerische Berechnung der Eigenwerte eine untere Grenze von
Eji™ ~ 0,05 meV. In der realen Struktur wird sich die Quantisierungsenergie zwischen diesen
beiden Extremen bewegen. Die aus der Wechselwirkungsenergie berechnete laterale Quantisie-
rungsenergie von 1,0 meV pafit demnach gut zur untersuchten Struktur und deutet auf einen fast
harmonischen lateralen Potentialverlauf hin. ‘

Einsatzspannungen im Magnetfeld

Ausgehend von der so bestimmten lateralen Quantisierungsenergie lassen sich nun  die
Magnetotransport-Messungen auswerten. In der Abb. 5.7 ist nun die spannungsmiifige Positi-
on der Einelektronen-Stufenflanken als Funktion des dufieren Magnetfeldes aufgetragen. In einem
ersten Schritt wollen wir den Verlauf der untersten Stufe mit sich verinderndem Magnetfeld mit
dem theoretischen Modell eines 1D-Resevoirs mit lateral harmonischem Potential des Kap. 2.3.5
beschreiben (4, 5].

Unter der Wahl einer optimierten eindimensionalen Elektronenkonzentration von 350 pm~! und
unter Anpassung der Einsatzspannung bei B = 0 148t sich der in der Abb. 5.7 gezeigte theoreti-
sche Verlauf (durchgezogene Linie) mit obigem « = 1/28,6 berechnen. Als wesentliche Struktur
wird hier der experimentell sichtbare Dip bei B = 2 T, der einer Entleerung eines Subbandes
entspricht, und das Kriimmungsverhalten wiedergegeben. Weiterhin ist auch der vorhergesagte
Spannungshub von 0 bis 12 T mit den experimentellen Daten in guter Ubereinstimmun'g..Auch
die aus der angegebenen Elektronenkonzentration leicht zu berechnende Lage df:s Fermmxveau‘s
von 6,0 meV pafit gut zu dem simulierten Wert von 4,6 meV (s. Kap. 2.2.1) fiir eine makros.kop1-
sche Tunneldiode identischer Schichtabfolge und Dotierung. Die Abweichungen in den Funktionen
sind auf die vereinfachenden Annahmen eines wechselwirkungsfreien, lateral harmonischen 1D-

Reservoirs zurtickzufiihren.

Elektronenbefiillung im Magnetfeld

Wir wollen uns nun den hsheren Elektronenstufen zuwenden. Dazu betrachten wir nur noch die
Spannungsdifferenz AUps(B) = Ups(B) — Upso(B) zur Einsatzspannung UPSO(B)’S td? Zur
Flanke der niedrigsten Stufe, fiir jedes Magnetfeld B. Die sich so ergebenden hoheren tufenpo-
sitionen sind in der Abb. 5.8 als Funktion des Magnetfeldes aufgetragen. In dasselble Diagramm
sind nun auch die simulierten Stufenpositionen eingezeichnet. Hierb§1 wurde der obige Wert von
@ = 1/28,6 und die oben bestimmte laterale Quantisierungsenfargxf E'zaf = 1,0 éne}f voralmus-f
gesetzt. Wie man eindeutig an dem parallelen und n'alherungsx.ave.nse aqu1fhstantenD tf1i1 efzver a.u_
erkennen kann, handelt es sich um einen Quantendot im kapwlflven Reglmfa (21.11' § 111 1;)1111 saen
he Kap. 2.3.6). Obwohl wir hier nur 0,1,2,3,... Elektronep al%ﬁ'ullen geht hler‘ eme2 ]:e z2ao48v3.

Einelektronenzustinden ein. Zur Simulation wurden 50 Einteilchenlevel und ein 512 bis j-
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Abb.5.7: Magnetotransport—Messungen bei T = 30 mK und Ugs = 200 mV.
Die gemessenen Einelektronen-Stufenflankenpositionen sind als Quadrate
dargestellt, wobei der simulierte Verlauf der ersten Stufe als durchgezogene
Linie eingezeichnet ist, Die Entleerung eines Subbandes mit wachsendem
Magnetfeld ist als Dip an der Pfeilposition klar zu erkennen. Auch das
Kriimmungsverhalten von Simulation und Messung stimmt tiberein.
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mensionaler Fockraum betrachtet. Die ersten drei Stufenverliufe (d.h. bis 3 Elektronen) passen
hervoragend zu den experimentellen Werten, selbst fiir hohe Magnetfelder (hier bis 6 T simuliert).
Die Abweichungen im Bereich von 4 oder mehr Elektronen fiir héhere Magnetfelder kénnen ver-
schiedene Ursachen haben. Zum einen wurde ein lateral harmonisches Potential bei der Simulation
zugrundegelegt und Kopplungs-Selbstenergien vernachlissigt, wodurch anharmonische Effekte bei
hoéheren Energien sicher eine Rolle spielen. Desweiteren stellen die simulierten Energien aufgrund
der endlichen Projektion eine obere Grenze dar, was sich auch im Diagramm widerspiegelt. Als
weiterer Punkt kommt noch die Abweichung des Quantendots vom Anreicherungsfall hinzu. Wie
schon im Beispiel des Kap. 2.2.2 deutlich wurde, kommt es bei hoheren Spannungen bereits zu
einer nichtganzzahligen Besetzung des Systems, da hier die Barrierenasymmetrie kleiner wird. Als
Folge ist die Dichtematrix einem zunehmenden Einfluff der dickeren Kollektorbarriere ausgesetzt.
Nur ein extremeres Barrierendickenverhéltnis kann diesem Phénomen entgegenwirken. (Fiir eine
experimentelle Untersuchung des Barrierenverhiltnisses siehe [70].)

Wir sind also mit Hilfe der Vielteilchensimulation in der Lage mehrere hohere Elektronenbeset-
zungen als Funktion des Magnetfeldes sehr gut zu beschreiben, im Gegensatz zur einfachen Ein-
teilchenbetrachtung eines harmonischen Oszillators im Magnetfeld [4]. Der Einfluff der Elektron-
Elektron-Wechselwirkung im untersuchten Anreicherungsfall fiihrt also zu einem hier experimen-
tell bestatigten kapazitiven Verhalten der Stufenpositionen.

Zum SchluB sei noch auf eine Betrachtung der Genauigkeit der Spannungsangaben bei den Ma-
gnetotransportmessungen eingegangen, da eine solche Messung mehrere Stunden dauern kann.
In der Abb. 5.8 sind bei B = 0 zwei Mefipunkte zu jeder Stufe eingezeichnet. Die beiden Werte
ergaben sich jeweils vor und nach der vollsténdigen Mefireihe. Die sehr geringe l?rift verursacht
hier einen systematischen Fehler von 10 mV in der Absolutspannung, der sicI} in der Betrgch—
tung von Spannungsdifferenzen kompensieren sollte. Das Auftreten der Drift (bei ext.rem stabilem
Mefgerit) kann in derselben Weise wie der Versatz in den Einsatzspannungen bei "30 mK und
1,4 K (s.0.) erklirt werden durch Ladungen in Isolationsschichten an der Mesgoberf.iache, Welc@e
einer effektiven Gate-Spannungsverschiebung entsprechen. Diese Argumentation wird durch die
in derselben Grofenordnung (10 mV) versinderten Einsatzspannungen an derselben Probe nach

einem Abkiihl-Erwérm-Zyklus untermauert.

5.2.3 Variables laterales Potential

In diesem Abschnitt soll nun der Einflu des Schottky-Gates auf die elektroniéche Struktu? des
Quantendots untersucht werden. Wir betrachten dasselbe System des vorherlgen‘Absc}'mmtes,
0 und variierender Gatespannung. Im Gegensatz zur D1skuss1on.der
trom im Kap. 5.1.2, wo die Wirkung auf den effektiven
wollen wir hier die Modulation des lateralen Potentials

hier allerdings bei B =
Steuerwirkung des Gates auf den Peaks
Transportquerschnitt untersucht wurde,
in der Barrierenregion untersuchen. ‘ s
Zunichst sind in der Abb. 5.9 (oben) die experimentellelfl Stufenpqsitionen in Ab.héing1gk§;t EOE
der anliegenden Gatespannung aufgetlraggl-a. Imtobsire? DElz,g}f:II:érgts;eile’i I}?ixe?iﬂlsznd]?ur cll?g;jff
ie Einsatzspannung, also die erste otuie. ]
gz: Icégflfi{:;fsC:sf?ilirelsggr?i)erenreggi,on, der schon im Kap. 5.1.2 diskutiert wurde. Aus der Steigung
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Abb.5.8: Magnetotransport-Messungen bei T' = 30 mK und Ugs = 200 mV.
Aufgetragen sind die Spannungen AUps der Stromstufen relativ zur
ersten Stufe fiir variierendes Magnetfeld B. (Die erste Stufe ist also immer
bei AUps = 0.) Die gemessenen Einelektronen-Stufenpositionen sind als
gefiillte Quadrate und die simulierten Punkte als offene Quadrate darge-
stellt. Graue Zahlen geben die Elektronenzahl innerhalb jedes Streifens an.




5.2. Einelektronentunneln 111

der gendhert linearen Abhéngigkeit erhslt man hier den Wert von & 0,6 fiir den Durchgriff.

Wesentlich interessanter fiir die Auswertung der elektronischen Struktur sind die Spannungsdiffe-
renzen der hoheren Stufen zur Einsatzspannung. Dies ist im unteren Teil der Abb. 5.9 dargestellt.
Qualitativ 148t sich die monotone Abnahme der Stufenbreiten (und damit der Wechselwirkungs-
energien im kapazitiven Regime hier) bei zunehmend positiverer Gatespannungen sofort einse-
hen. Durch die aufsteuernde Wirkung einer positiver werdenden Gatespannung wird die laterale
Einschniirung im Dot immer geringer und damit die Quantisierungsenergie ebenfalls. Fiir eine
quantitative Auswertung dieser Abhéngigkeit betrachten wir das einfache Modell eines harmoni-
schen Oszillators der Breite [ mit einem Potential-Pinning von Uy — Ugg an der Oberfliche. Die
laterale Quantisierungsenergie Ej,; = fiwg lautet dann

2 —
Elos = .2_? _e@#@l_ (5.8)

Um diese Abhéingigkeit an das Experiment anpassen zu kénnen, muf die erste spannungsmsfi-
ge Stufenbreite Uy, fiir jede Gatespannung mit Hilfe des oben bestimmten Faktors o = 1/28,6
in eine Wechselwirkungsenergie Fis umgerechnet werden. Diese Energie E1; wird anschliefend
mittels der doppeltlogarithmisch durch Polynome angepafiten Tab. 2.2 (bzw. Abb. 2.8) in eine
laterale Quantisierungsenergie Ej,; iibersetzt. Die so aus den Mefipunkten erhaltenen Werte Ejqy
sind in der Abb. 5.10 aufgetragen. Bei einer Anpassung von obigem Ey,; an die Mefipunkte mit
! und Uy als freien Parametern erhilt man fiir die effektive Breite [ = 1,45 pym £5% und fiir
die Pinningspannung Up = 356 mV +1%. Man beachte, daf} es sich bei den so erha?tenen Stn%k-
turparametern um Grofen eines effektiven harmonischen Oszillators handelt. Fiir die Mesabreite
von 660 nm in der Hohe der Gatemetallisierung (s. Kap. 3) ist dieses ! sicherlich um einen Fafktor
2 zu grofi. Auch die Pinningspannung Up liegt hier niedriger als der Wert von ca. 0,’7 \4 dlre.kt
an der Metall-Halbleiter-Grenzfliche. Beide effektiven Gréflen Up und ! sind allerdings unmit-
telbar verstindlich, wenn man beachtet, daf8 das Doppelbarrierensystem ca. 100 nm unterhalb
des Gates liegt und somit nur einen abgeschwéchten Potentialverlauf erfal.ut. Im Rahmen des
sehr einfachen harmonischen Potentialmodells mit einer effektiven Steue1:w1rk.ung des Ga:tes als
Verinderung der Pinningspannung laBt sich der experimentelle Bei.'und in seinem funkmonaler;
Verhalten jedoch gut erkléiren. Wir haben hier natiirlich nicht (.len Emﬂuﬁu de{~ Gatespan.nung zlxu
den Umrechnungsfaktor a beriicksichtigt, so dafl obige Abweichung .zusatzhcl? auf;h eine Folge
dieses Einflusses sein konnte. Eine Betrachtung der Stufenflankensteigungen, in die der If‘akt.or
o maBgeblich eingeht, bei Ugs = +200 mV (30 mK) und UG.S:‘ = 4301 mV (30 mK) ze1cg1;.t je-
doch nur eine Abweichung von maximal 20%. Als Gesamtergebm.s der Gateux%tersuchu?ger.l 1ese:z
Abschnittes 188t sich also fiir die hier untersucht‘e Struktur schlieffen, dafl wir es tat§achhc¥1 1(1111
einem vom Gate gesteuerten lateralen Potential im Qu.antendot zu tun haben und nicht mit der
Bindung an Stérstellen. (Zur Diskussion dieser Frage siehe [6, 71] und [7].)

Bei genauem Hinsehen f3llt auf, daf bei einer Gatespannung von Ugs =~+2(;0 mlff (11_1ef Atnp]gi;
sung in der Abb. 5.10 nur eine laterale Quantisierungsenergmf von By &~ 01, 0meV flie Zrt. Die
im Magnetotransport-Abschnitt (Kap. 5.2.2) ermittelte Energle von Elat'=k , 0 me R E gun "
nun bei Ugg = +150 mV wieder. Es handelt sich hierbei um den oben dis ut1§8tenv };1 I?lerk bgar
effeks, der sich hier in einer effektiven Verschiebung der Gatespannung um ca. 50 mV be



112 KAPITEL 5. EXPERIMENT

T T T " T !

i ! | v [
1,0+ ateeinfluB auf Stufenlage

DS/
o ©o © o 2o g
™ ke o N ol Ne)
T T 1] ¥ T T T T T T T
//
I ' 1 L H I | ' ! ' I f

. — o . L | .
50 100 150 200 250 300 350 400

T ! T 1 T ! T I T T T !

0,30} v Differenz zu erster Stufe

o

N

(=]
1

AU/ V
o o
R B

0,05 -
0,00 _
[_ PO | ' ! 1 | . A ' ] f ! L
50 100 150 200 250 300 350 400
UGS/ mV

Abb.5.9: Transport-Messungen beil T' = 30 mK, B = 0 und variabler Gatespannung
Ugs. (Die durchgezogenen Linien dienen nur zur Verbesserung der Lesbar-
keit.) Obere Abbildung: Die gemessenen Einelektronen-Stufenpositionen
sind als Quadrate dargestellt. Man sieht die Parallelverschiebung der
Diodenspannung Ups mit der Gatespannung Ugs. Untere Abbildung:
Dieselbe Messung nur jeweils umgerechnet relativ zur Spannung der
ersten Stufe. Deutlich zu erkennen ist die Abnahme der Stufenbreiten bei
steigender (positiver) Gatespannung, welche den Kanal weiter 6ffnet.
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Abb.5.10: Laterale Quantisierungsenergie bei T = 30 mK, B = 0 und variabler
Gatespannung Ugs. Die aus den experimentellen Stufenbreiten errechne-
ten Werte sind als Quadrate dargestellt. Bei der durchgezogenen Kurve
handelt es sich um eine Anpassung mit einem Modell eines harmonischen
Potentials, welches iiber die Gatespannung veréndert wird.
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macht. Dieser Effekt kommt hier zum Tragen, da dieselbe Probe in diesem Experiment zur Ga-
teabhingigkeit erneut einen Abkiihl-Erwérm-Zyklus erfahren hat.
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Kapitel 6

Zusammenfassung

Die vorliegend Arbeit dient der physikalischen Untersuchung des Einelektronen-Transportes in-
nerhalb mesoskopischer Resonanter Tunneldioden auf der Basis einer AlGaAs/GaAs Halbleiter-
heterostruktur. Mit Hilfe eines lateral umschlieBenden Schottky-Gates wird dabei ein variables
bindendes Potential im Sub-um-Bereich erméglicht. Ein solches System stellt die Realisierung
eines Quantendots dar, der iiber zwei Tunnelbarrieren an Elektronenreservoire angekoppelt und
somit einer transportméafigen Untersuchung zugiinglich ist. Die Bindung von Elektronen innerhalb
des Quantendots ist dabei in Transportrichtung durch den Potentialtopf der Resonanten Tunnel-
diode und lateral durch die Verarmungszone des Gates gegeben. Es werden ineinandergreifend
theoretische, experimentelle und technologische Aspekte dieses Systems behandelt.

Zun#chst werden theoretische Modelle zum elektronischen Transport in niedrigdimensionalen
Tunnelstrukturen auf Greenfunktionenbasis unter Formulierung verallgemeinerter Randbedin-
gungen mit Hilfe von Kopplungsselbstenergien vorgestellt. Desweiteren dient eine quantenfeld-
theoretische Behandlung der Elektron-Elektron-Wechselwirkung und der Vielteilchen-Zustinde
innerhalb des Quantendots durch einen Naherungsansatz fiir die Dichtematrix einer Beschrei-
bung der elektronischen Struktur des Systems. Abhiéngig von der Geometrie eines solchen Quan-
tendots wird eine Unterteilung in “atomare” und “kapazitive” Systeme physikalisch definiert.
Im Rahmen dieser Betrachtungen wird der Grenzfall einer klassischen, kapazitiven Beschreibung
der Elektron-Elektron-Wechselwirkung aufgezeigt. Eine Meanfield-Behandlung der Wechselwir-
kung und das Auftreten von Bistabilititen wird im Rahmen eines Modellsystems vergleichend

dargestellt.

Ein wesentlicher Aspekt dieser Arbeit stellt auch die Entwicklung eines technologischen Prozesses
zur Herstellung der mesoskopischen Resonanten Tunneldioden mit lateralem Schottky-Gate daz.:.
So wird ein vertikaler Feldeffekttransistor zur Untersuchung von Quanteneffekten in mesoskopi-
schen Systemen vorgestellt, in dessen Kanal eine Doppelbarrierenstruktur epitaktisch integriert
ist. Mit Hilfe der Elektronenstrahl-Lithographie gelingt es Kanalbreiten unterhalb von 1 pm zu
realisieren. Ebenso ist die Entwicklung einer mefitechnischen Umgebung ein wichtiger Bestandteil
zur Durchfithrung der experimentellen Arbeiten im pA-Regime.

Der experimentelle Teil dieser Arbeit stellt die an diesem System durchgefiihrten Transport-
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Messungen vor. Zundchst wird die Funktionsweise der Struktur als vertikaler Feldeffekttransistor
mit intergrierter Resonanter Tunneldiode untersucht. Die untersuchten Proben zeigen die theore-
tisch erwarteten Diodenkennlinien mit negativ differentieller Widerstandsregion, welche mit Hilfe
des Gates in weiten Grenzen steuerbar sind. Im darauf folgenden Abschnitt ist der Einelektronen-
transport im Anreicherungsbereich bei Temperaturen unterhalb 1 K Gegenstand der Messungen.
Es handelt sich hierbei um die Aufnahme von Kennlinien in einem Spannungsbereich in der
Néhe des Stromeinsatzes, welche die charakteristischen Einelektronen-Stromstufen sukzessiver
Elektronenauffiillung des Quantendots aufweisen. Ziel dieser Messungen ist eine spektroskopische
Untersuchung an dem vorliegenden wechselwirkenden Mehrelektronensystem auf der Basis von
Transporteigenschaften, wie in diesem Fall der Strom-Spannungs-Kennlinie. Ein Haupthilfsmittel
dieser Untersuchungen ist hierbei der Einflufl eines dufleren Magnetfeldes auf die elektronische
Struktur des Quantendots und damit auf die einzelnen Einelektronen-Stufenpositionen. Im Rah-
men des entwickelten theoretischen Vielteilchenmodells lassen sich die so gewonnenen Mefdaten
hervorragend quantitativ erkléren. Insbesondere gelingt die Vorhersage der Kennlinien bei hoher-
er Elektronenbefiillung und die Identifizierung charakteristischer Merkmale eines Quantendots
des kapazitiven Regimes. Ein weiterer wichtiger Untersuchungsgegenstand stellt der Einflul des
Gates auf die Bindungsstérke des lateralen Potentials im Quantendot dar. So gelangt man unter
Zubhilfenahme der obigen theoretischen Betrachtungen zu einer quantitativen Aussage iiber die
laterale Quantisierungsenergie als Funktion der Gatespannung. Die dargestellten experimentellen
Befunde, sowohl zum Einelektronentransport durch die Tunnelbarrieren hindurch, als auch zur

elektronischen Struktur im Quantendot, werden somit quantitativ im Detail durch die entwickel-
ten theoretischen Modelle erklért.

Basierend auf diesen drei Standbeinen stellt die vorliegende Arbeit sowohl fiir die Grundlagen-
physik des Transportes in wechselwirkende Elektronensystemen als auch fiir zukunftsorientierte
Quantenbauelement-Anwendungen im nm-Bereich weiterfiihrende Ergebnisse bereit.
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Anhang A

Details zum MeBsystem

In diesem Kapitel werden kurz die wesentlichen Ideen zum eigens entwickelten Mefisystem vorge-
stellt, die eine Voraussetzung fiir den experimentellen Teil dieser Arbeit bilden.

A.1 Echtzeitsystem

Ausgangspunkt fiir die schnelle und moglichst stérarme Aufnahme von Strom-Spannungs-
Kennlinien, wie im Kapitel 4 dargestellt, bildet ein rauscharmes pA-Meter mit der Fihigkeit,
selbstéindig und zeitlich genau beliebige Spannungs-Kurven durchzufahren.

Kern des Mefigerites ist ein autonomes Computer-System auf der Basis eines 80C32 8-Bit Micro-
controllers (11,0592MHz Takt, [72]). Die AD- und DA-Wandler sind dabei an einem gefilterten
Daten- und AdreB-Bus angeschlossen, das heifit, es handelt sich um ein Memory-Mapped-1/0-
Konzept. Eine Auflésung von 16 Bit ist vorgesehen, implementiert wurden Wandler mit 12 und
14 Bit. Die Anbindung an einen Computer (z.B. PC) mit MeBsteuerungs-Software und Benutzer-
oberfliche geschieht iiber eine serielle bidirektionale Lichtleiter-Schnittstelle, mittels derer die
Datenauslese und Mefbefehliibertragung stattfindet. Auf dem microcontrollerbasierten Mefgerit
lauft ein selbst entwickeltes Multitasking-Echtzeitbetriebssystem, bei dem die Mefiwertaufnah-
me, Spannungsausgabe und Schnittstellenkommunikation als eigene Prozesse implementiert sind.
Dies ermiglicht eine Datenaufnahme von maximal 40 Mefipunkten pro Sekunde. Der zeitgesteu-
erte Scheduler des Betriebssystems basiert auf dem Round-Robin-Verfahren mit zwei Prioritats-
Warteschlangen und Synchronisation iiber Semaphore ([73], [74]). Als Zeitreferenz dient dabei
der interne Quarzoszillator. In der Abb. A.1 ist das Speicherlayout vereinfacht dargestellt.

A.2 Client-Server-Architektur

AnschlieBend an das pA-Meter mit eigener Echtzeitsteuerung folgt iiber Lichtleiter entkoppelt
ein UNIX-Rechner (z.B. PC), der hauptséchlich zur Mefidatenaufnahme und Steuerung der ein-
zelnen Komponenten des gesamten MefBaufbaus dient, wie zum Beispiel das pA-Meter und das
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OxFFFF [] = system
external bus [ = 32kB SRAM
(0x0000..0x7FFF):
memory-mapped |/O
+
expansion RAM/ROM OxFF
0x8000 ;
g:;EEE} mapped interrupt vectors proiess SF?;S‘
Or _— interrupt registers
stack i
data+code (indirect) (direct)

0x2300 ggg
%%E’:} page table
Ox21FF : _STACK -
3000 serial I/O buffer s direct

ROM 0x00..0x1F 0:07 [register indirect
0x0000 context 0x00 |_RO..R7

code xdata data

segment segment segment
64kB 64kB 256 Byte

Abb.A.1: Speichermodell des Echtzeitsystems im MeBgerat. (Adressen sind im
Hexadezimalformat angegeben.) Es gibt 3 Speichersegmente: 64kB code
fir Programmcode, 64kB xdata und 256Byte data fiir Daten. Eine

spezielle Harwarelsung spiegelt code und xdata ab Adresse 0x2000. Zur
Konzeption siehe auch [72].
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Magnetnetzteil. Er koordiniert alle zeitunkritischen Abldufe und stellt eine Benutzeroberfiiche zur
Verfiigung. Dabei liegt diesem Teil der Mefisteuerung eine Client-Server-Architektur zu Grunde.
Die einzelnen Ebenen sind in der Abb. A.2 im Detail zu sehen. Die Kommunikation zwischen
den einzelnen Input-Output-Prozessen (I/O) geschieht mittels Nutzung eines gemeinsamen Spei-
chersegments (shared memory), Datenintegritdt wird dabei gesichert durch Semaphoren. Man
beachte, daBl sich die letzte Ebene, also die Benutzeroberfliche, verbunden iiber ein lokales Netz-
werk via TCP/IP, auf einem anderen Computer befinden kann.

Ein solches System gestattet es nun eine komplexe Serie von Kennlinienfeldern mit variierendem
Magnetfeld automatisch durchfiihren zu lassen, ohne daf die eigentliche Mefaufnahme der unteren
Ebenen beeintrichtigt wird durch die Geschwindigkeit und Stabilitét einer Benutzeroberfliche.
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X-Window X-Window
client client
graphixs graphixs
TCP/IP TCP/IP  client
sock_client.o
accept port port
TCP/IP TCP/IP TCP/IP
Baseport port port
li.sock.s daemon f—o-rl—<> child child
ClientB ClientC
shm/sem shm/sem | - | shm/sem .
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" Magnet-
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Abb.A.2: Aufbau der Client-Server-Architektur zur MeBdatenaufnahme und -
steuerung iiber kommunizierende Prozesse. Es existieren mehrere Ebenen,
iiber die eine Kommunikation stattfindet (gestrichelte Linien). Echtzeit-
verarbeitung findet im MefBgerat selbst statt.
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