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1 Einleitung 

 
Silizium ist das am meisten verwendete Element in der Photovoltaik. Zum einen werden 

hocheffiziente  Solarzellen aus kristallinem Silizium (c-Si) hergestellt, die im Labormaßstab 

mit 24.7% [Green02] dem theoretisch mit diesem Material möglichen Wirkungsgrad von 

29% [Würfel00] schon sehr nahe kommen. Der technische und finanzielle Aufwand für die 

Produktion der hocheffizienten kristallinen Solarzellen ist jedoch sehr hoch. Zum anderen 

wird amorphes, mit Wasserstoff versetztes Silizium (a-Si:H), das wesentlich einfacher und 

auch großflächig hergestellt werden kann, für Anwendungen benutzt, bei denen der Wir-

kungsgrad nicht die entscheidende Rolle spielt, wie z.B. Armbanduhren oder Taschenrech-

ner. Die Beschichtung von a-Si:H erfolgt meist durch Glimmentladung (+abgekürzt mit 

CVD, Chemical Vapour Deposition oder PECVD, Plasma Enhanced Chemical Vapour De-

position) bei typischen Temperaturen von ca. 250 °C [Street91], weshalb die Deposition auf 

vielen Substraten wie Glas oder sogar Kunststoffolien (bei T<100°C) möglich ist. Die erziel-

ten Wirkungsgrade mit Dünnschichtsolarzellen aus a-Si:H und a-SiGe:H liegen im Bereich 

bis 14% [Yang97], sinken jedoch bei längerer Bestrahlung wegen des 

Staebler-Wronski-Effekts [Staebler77] meist deutlich ab. 

Um die Akzeptanz von effizienten Solarmodulen zur Energieerzeugung zu verbessern und 

deren Herstellungskosten zu senken, liegt heute das Augenmerk in großem Maße auf der 

Vereinfachung der Produktionsverfahren. Ein aufwendiger Schritt ist die Eindiffusion von 

Phosphor in den Bor-dotierten kristallinen Wafer, wodurch eine Diode entsteht. Diese Eindif-

fusion findet bei Temperaturen über 800 °C statt [Goetzberger97] und dauert bis zu 1 Stunde.  

Ein neues Konzept wurde von der Fa. Sanyo [Tanaka92] vorgestellt, bei der eine Diode 

nicht mehr durch Eindiffusion, sondern durch Beschichtung des Wafers mit einer dünnen 

Schicht aus dotiertem amorphem Silizium entsteht. Diese Heterodioden aus amorphem und 

kristallinem Silizium wurden wegen einer zusätzlich vor dem dotierten a-Si:H auf den kristal-

linen Wafer aufgetragenen dünnen intrinsischen a-Si:H-Schicht �HIT-Solarzellen� genannt 

(HeteroJunction with Intrinsic Thin Layer). Daß mit diesem Heteroübergang auch hocheffi-
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ziente Solarzellen mit einem Wirkungsgrad über 20 % möglich sind, wurde inzwischen ge-

zeigt [Sawada94].  

Wie der Heteroübergang nun die Solarzelleneigenschaften beeinflußt wurde seitdem von 

einigen Forschungsgruppen untersucht, wobei der Schwerpunkt oft auf technologischem Ge-

biet lag und Parameter wie z.B. Schichtdicke und Dotierung der amorphen Schicht variiert 

wurden. Andererseits ergaben sich bei prinzipiellen Fragestellungen wie der Aufteilung des 

Bandlückenunterschieds zwischen amorphem (etwa 1.75 eV) und kristallinem Silizium (1.12 

eV) auf das Valenz- und Leitungsband gravierende Unterschiede in den Ergebnissen der un-

terschiedlichen Gruppen. Auch die Frage nach dem Ladungsträgertransport über den Hetero-

übergang konnte bisher nicht eindeutig geklärt werden. Diese grundlegenden Themen sind 

nicht nur für Solarzellen, sondern grundsätzlich für alle Halbleiterbauelemente auf Basis von 

amorphen/kristallinen Halbleitern wichtig. Daß die Materialkombination amor-

phes/kristallines Silizium auf Interesse stößt zeigt sich auch an der Anzahl von unterschiedli-

chen Bauelementen, die mit dieser Materialkomposition vorgestellt wurden, wie Photodetek-

toren [Laih97], Röntgen- und Gammastrahlungsdetekoren [Wei96, Walton97] aber auch 

Thyristor-Schaltelemente [Chen90,Chen97] und Hochfrequenz-Hetero-Bipolar-Transistoren 

[Kondo96]. 

 Zur Klärung der fundamentalen Fragen des Ladungsträgertransports und der energeti-

schen Verhältnisse beim a-Si:H/c-Si Heteroübergang soll mit dieser Arbeit beigetragen wer-

den. Dies geschieht experimentell durch Strom-Spannungsmessungen und frequenzabhängige 

Kapazitätsmessungen bei unterschiedlichen Temperaturen und wird durch numerische Be-

rechnungen mit einem dafür entwickelten Halbleitersimulationsprogramm unterstützt. 

Zunächst werden im 2. Kapitel grundlegende Eigenschaften des amorphen und kristallinen 

Siliziums und der a-Si:H/c-Si-Heterodiode erläutert. Die Parameter der für Messungen ver-

wendeten Proben wird dort aufgelistet. 

Ein großer Teil der Arbeit beschäftigt sich mit der eindimensionalen Halbleiter-

Simulation, die auch speziell an die besonderen Defekteigenschaften des amorphen Siliziums 

angepaßt ist und die im Rahmen dieser Arbeit weiterentwickelt wurde. Das physikalische 

Modell der Simulation wird im 3. Kapitel beschrieben. Weitergehende numerische Details 

dazu sind im Anhang B erläutert. Die Simulationsrechnung wird hier als Mittel verwendet, 

um den Einfluß der Heterobarriere sowie von Defekten auf den Ladungsträgertransport deut-

lich zu machen. 

Eine Untersuchung des Ladungsträgertransports über den Heteroübergang im 4. Kapitel 

wurde durch Strom-Spannungskennlinien von a-Si:H/c-Si Heterodioden im Temperaturbe-
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reich zwischen 90 und 350 K experimentell durchgeführt. Die gemessenen a-Si/c-Si Hetero-

dioden wurden dafür in Oldenburg präpariert, was im Anhang A kurz vorgestellt wird.  

Die im 5. Kapitel vorgestellten Admittanz- bzw. Kapazitätsmessungen in Abhängigkeit 

der Temperatur dienen einerseits als Beitrag zur Bestimmung der Energiebarriere im Lei-

tungs- bzw. Valenzband. Des weiteren können durch frequenz- und temperaturabhängige 

Kapazitätsmessungen auch Aussagen über Defekte im Bereich der Raumladungszone ge-

macht werden.  

Zur Unterstützung der Interpretation der Kapazitätsmessungen, vor allem der räumlichen 

Defektverteilung, wurden die Simulationsrechungen transient durchgeführt und die daraus 

erhaltene zeitabhängige Stromdichte anschließend einer Laplace-Transformation unterzogen 

um sie mit den frequenzabhängigen Admittanzmessungen vergleichen zu können. Während 

die Simulation von stationären Strom-Spannungsmessungen zum Standard-Repertoire von 

Halbleitersimulationen gehört, ist die Simulation frequenzabhängiger Kapazität mit dieser 

Methode bisher kaum durchgeführt worden. Die Ergebnisse werden schließlich diskutiert und 

mit Ergebnissen unterschiedlicher Forschergruppen verglichen. 

 

 
 

 



2 Heterodioden aus amorphem und 

kristallinem Silizium 

In diesem Kapitel werden die Grundlagen von Heterodioden vorgestellt, um einen Überblick 

über die in dieser Arbeit untersuchte Halbleiterstruktur zu geben. Ein grundlegendes Modell 

für Heteroübergänge und insbesondere das Bändermodell der Heterodioden wird erläutert. 

Vorher wird kurz auf besondere Eigenschaften von amorphem Silizium im Vergleich zum 

kristallinen Silizium eingegangen, die für das Verständnis im weiteren wichtig sind und die 

auch als Basis für die numerische Modellierung der elektronischen Eigenschaften von amor-

phem Silizium dienen. 

2.1 Amorphes und kristallines Silizium 

Kristallines Silizium (c-Si) zeichnet sich durch seine hohe Reinheit und seine Perfektion des 

Kristallgitters aus. Seine Herstellung ist jedoch sehr teuer und erfordert einen hohen Energie-

aufwand. Kristallines Silizium wird aus Siliziumschmelzen bei hohen Temperaturen über 

1400 °C durch das Czochralskiverfahren und das Zonenschmelzverfahren [Sze85] gewonnen. 

Auch ist die Größe der herstellbaren Scheiben in der Größe aus technischen Gründen derzeit 

auf 30 cm Durchmesser beschränkt.  

Amorphes hydrogenisiertes Silizium (a-Si:H) ist dagegen wesentlich einfacher durch 

chemische Abscheidung aus der Gasphase (CVD, Chemical Vapour Deposition, z.B. in 

[Luft93]) bei vergleichsweise niedrigen Temperaturen um 250°C herzustellen. Die Abschei-

dung von a-Si:H ist auch auf großflächigen Substraten von 1m2 möglich. Während kristalli-

nes Silizium wegen seiner hohen Perfektion in kleinsten Strukturen der Mikroelektronik ver-

wendet wird, dient amorphes Silizium deshalb als Material für großflächige Anwendungen 

wie zur Ansteuerung von Röntgensensoren in der Medizin, Flachbildschirmen [Suzuki91] 

sowie CCD-Detektoren (Charge Coupled Device) durch a-Si:H Dünnfilmtransistoren (TFT�s) 

[Matsumuura91]. 
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sierten Zuständen können zum Stromtransport nur durch �Hüpfen� von einem Zustand zum 

nächsten beitragen, dem sogenannten Transport durch Hopping [Mott68]. Dieser Hop-

pingtransport dominiert bei tiefen Temperaturen, wenn die freien Zustände kaum mit La-

dungsträgern besetzt sind.   

Am Leitungs- und Valenzband schließt sich jeweils eine etwa exponentiell abfallende Zu-

standsdichte an, die sogenannten Bandausläufer (�Bandtails�). Vor allem der Valenzbandtail, 

der für intrinsisches a-Si:H eine charakteristische exponentielle Abklingkonstante von etwa 

50 meV zeigt, gegenüber ca. 30 meV am Leitungsbandtail, bestimmt die �sub-Bandlücken� 

Absorption mit der sogenannten Urbachenergie.[Tauc74].  

Ec

Bandausläufer

Ev

Beweglichkeitslücke

Zu
st

an
ds

di
ch

te

Energie

Dangling Bond

Abb.  2.2 Schematische Zustandsdichte in amorphen Silizium 

Die Absorption zeigt demzufolge nahe der Bandlücke eine exponentielle Abnahme, die 

die Zustandsdichte der Bandausläufer widerspiegelt. Die Urbachsteigung nimmt dabei mit 

der Dotierung stark zu. Die in Abbildung 2.3 gezeigten Absorptionskoeffizienten für kristal-

lines, sowie intrinsisches und n+-dotiertes amorphes Silizium werden auch in der Simulation 

verwendet.  

Offene Bindungen führen zu tiefen Zuständen etwa in der Mitte der Bandlücke. Um die 

Dichte dieser Defektzustände, die als Rekombinationszentren wirken, zu verringern, werden 

die offenen Bindungen soweit wie möglich mit Wasserstoff abgesättigt. Dennoch hat intrinsi-

sches a-Si:H eine Defektdichte von ca. 1016 cm-3, die allerdings mit hoher Dotierung noch 

wesentlich zunimmt. Street et al. fanden aus Lumineszenz, optischer Absorption und Elekt-

ron-Spin-Resonanz Messungen Werte für Defektdichten von stark n-dotiertem a-Si:H um ca. 

1019 cm-3 [Street85, Street85b]. Auch die charakteristischen Energien für die Tailsteigungen 
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(charakteristische exponentielle Abklingkonstanten) sind deutlich höher. Aus CPM-

Messungen (Constant Photocurrent Method) [Vanecek83] an eigenen (n+)-a-Si:H Filmen 

werden Defektdichten von 1019 cm-3 und Urbachenergien im Bereich von 200meV gefunden. 

Die Defektdichte wird dabei proportional zum Absorptionskoeffizienten angenommen. Die 

Kalibrierung der Proportionalitätskonstanten erfolgte durch Vergleich mit ESR-Messungen 

(Elektron-Spin-Resonanz) [Fuhs92]. Diese Werte für die Defektdichten werden auch in der 

eigenen numerischen Simulation benutzt. Hohe Zustandsdichten in der Bandlücke beeinflus-

sen die Absorption im infraroten Wellenlängenbereich, was dazu führt, daß hoch dotiertes a-

Si:H auch für Photonenenergien kleiner als 1.75 eV einen höheren Absorptionskoeffizient 

aufweist als im kristallinen Silizium, was für (i)-a-Si:H nicht der Fall ist. 
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Abb. 2.3  Absorptionskoeffizienten von kristallinem Silizium(c-Si) [Melchi-
or72], intrinsischem (a-Si:H) (aus [Cody80]) und n+-dotiertem amorphem Silizi-
um (n+-a-Si:H, eigene Transmissions- und CPM-Messungen) 

2.2 Bandverbiegung und Banddiskontinuitäten 

Bringt man zwei verschiedene Halbleiter zusammen, so bilden diese einen Heteroübergang. 

Dabei unterscheidet man isotype Übergänge, wenn die Dotierung der beiden Halbleiter gleich 

ist, und anisotype Heteroübergänge mit unterschiedlicher Dotierung. Die Halbleiterstrukturen 

dieser Arbeit bestehen im wesentlichen aus n-typ dotiertem amorphem Silizium und p-typ 
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dotiertem kristallinem Silizium (im folgenden werden mit Donatoratomen dotierte n-typ 

Halbleiter nur noch mit �n-dotiert� und mit Akzeptoratomen dotierte Halbleiter als 

�p-dotiert� bezeichnet). Schematisch ist das Bändermodell für einen anisotypen Heteroüber-

gang in Abbildung 2.4 gezeigt.  

 

(n)-a-Si:H 

Ubi2 

Ubi 

Ubi1 

Ef 

Ev

Ec 

Eg1 

Eg2 

χ2

χ1 

Evakuum

(1) 

∆Ev 

∆Ec (p)-c-Si 

(2) 

 

Abb. 2.4 Energiebändermodell eines (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Heteroübergangs. Auf-
teilung der �built-in� Spannung Ubi =Ubi1+Ubi2 ist stark unsymmetrisch wegen
der schwächeren Dotierung im c-Si 

 
Nach einem thermodynamisch begründeten Modell von Anderson [Anderson62] entsteht 

beim Zusammenfügen zweier Halbleiter mit unterschiedlichen Elektronenaffinitäten χ ein 

Sprung ∆Ec im Leitungsband. Dieser Sprung ist gegeben durch  

2cE 1∆ χ χ= −                                                          (2.1) 

Ein möglicher Sprung im Valenzband ergibt sich aus dem Sprung im Leitungsband und der 

Differenz der Bandlücken.  

1 2 2v g gE E E∆ 1χ χ= − + −                                             (2.2) 

(Tiefgründigere thermodynamische Betrachtungen von Nussbaum zeigen allerdings Korrek-

turen dieses einfachen Modells [Nussbaum81].) 

Diese Sprünge der Bandkanten am Heteroübergang beeinflussen auch direkt die Bandver-

biegung im thermischen Gleichgewicht. Die Diffusionsspannung Ubi (�bi� für �built-in� Vol-

tage) läßt sich durch die beiden Ferminiveaus und Leitungs- oder Valenzbandsprung ausdrü-
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cken.  

( ) ( )
( ) ( )

2 1

1 2

bi f v f v

c f c f c

eU E E E E E

E E E E E

v∆

∆

= − − − +

= − − − +
                                      (2.3) 

Die Aufteilung der Bandverbiegung am Übergang auf die beiden Halbleiter hängt dabei wie 

im Homoübergang von der Ladungsdichte, die durch die Dotierung und Defektladung gege-

ben ist, ab. Je höher die Ladungsdichte eines Materials im Vergleich zum anderen ist, um so 

geringer ist die Bandverbiegung und um so kürzer ist die Raumladungszone. Die Bandver-

biegung kann auch dazu dienen, die Banddiskontinuitäten ∆Ec und ∆Ev nach Gleichung 2.3 

zu bestimmen, wenn die Ferminiveaus bekannt sind. Dies kann z.B. durch die Messung der 

Kapazität in Abhängigkeit der Spannung erfolgen. Die Barrieren im Leitungs- und Valenz-

band von a-Si:H/c-Si Heterostrukturen wurden bisher experimentell mit weiteren verschiede-

nen Methoden ermittelt. Dabei ergaben sich unterschiedliche Resultate für den Leitungsband-

sprung ∆Ec und den Valenzbandsprung ∆Ev. Die untersuchten Proben waren jedoch zum Teil 

auch von unterschiedlichem Typ (n,p) dotiert, wodurch sich möglicherweise auch unter-

schiedliche Eigenschaften ergeben. 

Matsuura et al. bestimmten den Leitungsbandsprung ∆Ec an (i)-a-Si:H/(p)-c-Si Strukturen 

zu etwa 0.2 eV (0.13 ... 0.33 eV) aus Kapazitäts-Spannungskurven [Matsuura84, Matsuu-

ra89]. 

Aus innerer Photoemission ergaben sich bei Mimura und Hatanaka an (i)-a-Si:H auf (n)- 

und (p)-c-Si Heterostrukturen ∆Ec=0.09 und ∆Ev=0.71 eV [Mimura87]. Dabei werden La-

dungsträger optisch über die Barriere angeregt, wodurch der Photostrom steigt. 

Cuniot und Marfaing fanden an (p)-a-Si:H/(n)-c-Si  Heterodioden, die durch Sputtern der 

amorphen Schicht hergestellt wurden, mit der Methode der internen Photoemission eine gro-

ße Barriere im Leitungsband und eine kleinere Barriere im Valenzband [Cuniot88]. 

Essick und Cohen fanden an Schottkystrukturen aus Metall/(i)-a-Si:H/(n)-c-Si kleine Lei-

tungsbandsprünge ∆Ec von 0.05±0.05 eV aus temperatur- und frequenzabhängigen Kapazi-

tätsmessungen [Essick89] sowie eine Valenzbanddiskontinuität ∆Ev=0.58±0.02 eV durch 

lichtinduzierte Emission von Löchern über die Barriere im Valenzband. Mit der gleichen 

Methode ermittelten sie auch Banddiskontinuitäten von Heterostrukturen aus a-SiC:H/c-Si 

∆Ec=0.01 und ∆Ev=0.67 eV [Essick96].  

Eschrich et al. [Eschrich93] bestimmten den Sprung im Leitungsband an  

(n)-a-Si:H/(p)-c-Si Solarzellen zu etwa ∆Ec=0.16 eV durch Vergleich von gemessenen und 



Kapitel 2   Heteroübergänge aus amorphem und kristallinem Silizium 10

simulierten Hellkennlinien. Mit der gleichen Methode ergab sich bei Kolter at al. [Kolter95] 

ein Wert von etwa ∆Ec=0.16 eV. 

Gall et al. ermittelten aus Admittanzmessungen [Gall95, Gall96] und aus spektralen Pho-

toströme [Gall97] an Metall/(i)-a-Si:H/(p)-c-Si Schottkystrukturen kleine Leitungsband-

sprünge ∆Ec=0.06 eV. 

Mit der Methode der Yield-Spektroskopie erhielten Sebastiani et al. Werte für die Valenz-

banddiskontinuität von ∆Ev=0.44 eV [Sebastiani95].  

In fast allen Fällen wurden kleine Diskontinuitäten im Leitungsband und große im Va-

lenzband gefunden. Das einzige dem widersprechende Ergebnis von Cuniot und Marfaing 

wurde an Heterostrukturen aus gesputtertem amorphem Silizium bestimmt. Alle anderen a-

morphen Schichten wurden durch chemische Gasphasenabscheidung bei Radiofrequenzen 

(RF) hergestellt. Allerdings ergaben sich die etwas größeren Leitungsbandsprünge bei Pro-

ben, bei der an der Grenzfläche zum kristallinen Silizium das amorphe Material dotiert war. 

Bei den anderen Proben war auch deswegen undotiertes a-Si:H verwendet worden, um Tun-

nelströme durch eine sonst sehr dünne und spitze Barriere zu verringern, wodurch man effek-

tiv eine zu kleine Barriere erhalten würde. Es ist eine interessante Fragestellung, ob das ab-

weichende Ergebnis von der unterschiedlichen Herstellung herrührt oder ob eher die Dotie-

rung dafür verantwortlich ist. 

Auch an Heterostrukturen aus amorphem und mikrokristallinem Silizium wurden Unter-

schiede in den Bandkanten ermittelt. Dies führt jedoch mit der gleichen Methode der internen 

Photoemission zu unterschiedlichen Ergebnissen z.B. einer Barriere von 0.23 eV einmal im  

Valenz- und einmal im Leitungsband [Xu1995]. 

2.3 a-Si:H/c-Si Proben 

Die in dieser Arbeit hergestellten und untersuchten Proben haben einen ähnlichen Aufbau 

wie Solarzellenstrukturen. Details zur Herstellung werden im Anhang A vorgestellt. Hier 

wird kurz die Struktur mit ihren Parametern erklärt. Die meisten Messungen wurden an (n)-a-

Si:H/(p)-c-Si Proben durchgeführt, die schematisch in Abb. 2.5 dargestellt sind. 

Es wurden jedoch auch Dunkelströme an der invers dotierten Struktur gemessen. Die un-

tersuchten (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Proben wurden aus Bor-dotierten kristallinen Siliziumscheiben 

mit einer spezifischen Leitfähigkeiten von 0.5 Ωcm, die durch Zonenschmelzen (besonders 

defektarme �float zone wafer�) hergestellt wurden, präpariert. Die p-dotierten Wafer sind 200 
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µm dick. An der Rückseite besitzen sie ein Back-Surface-Field, d.h. eine erhöhte Dotierung, 

um im Betrieb als Solarzelle Elektronen vom Rückkontakt fernzuhalten. Der Rückkontakt 

besteht aus gesintertem Aluminium. Auf diesen Wafer folgt eine amorphe, mit Wasserstoff 

versetzte Siliziumschicht, die durch plasmaunterstützte Gleichstrom-Glimmentladung 

(DC-PECVD) aufgebracht wurde. Vor der Beschichtung mit hoch dotiertem amorphem Sili-

zium wurde bei den meisten Proben zuerst eine etwa 5 nm dünne, undotierte amorphe 

Schicht abgeschieden. Die Schichtdicke des amorphen Siliziums lag im Bereich 30-100 nm. 

Dies ist etwas dicker, als optimierte Solarzellen mit 10-20 nm [Kuwano92, Borchert97] auf-

weisen. Dadurch findet eine erhöhte Absorption in der amorphen Schicht statt, wo der Groß-

teil der Ladungsträger wieder rekombiniert. Die leicht erhöhte Schichtdicke wurde gewählt, 

um Kurzschlüsse zu vermeiden, die den Stromtransport über den Heteroübergang überlagern. 

Als Frontkontakte für die Messung der Strom-Spannungskennlinien und  Kapazitätsmessun-

gen wurden ZnO:Al  (kreisförmig, 3-4 mm ∅) und Aluminium (1-4 mm ∅) verwendet, das 

zum Teil halbtransparent (Transmissionen etwa 10 bis 30 % im sichtbaren und im nahen inf-

raroten Bereich) ist (ZnO:Al, mit Aluminium dotiertes Zinkoxid, ist ein �TCO� (Transparent 

Conducting Oxide), das als transparentes leitendes Oxid als Kontaktmaterial in der Optoe-

lektronik verbreitet ist). 

 

 

(n)-a-Si:H 30-
80 nm 

Al Frontkontakte   ZnO:Al, 

(i)-a-Si:H ca.
5 nm 

(p)-kristalliner Si Wafer
200 µm, ~ 0.5 Ωcm 
 

Al-Rückkontakt 

 

Um

untersu

von 2 P

amorph
Abb. 2.5 Aufbau der (n)-a-Si:H/(p)-c-Si -Heterodioden 

 

 den Einfluß der Oberflächenpräparation des Wafers auf die Diodeneigenschaften zu 

chen, wurden eine Serie von 4 Proben hergestellt, bei denen jeweils die Oberflächen 

roben einem Wasserstoffplasma ausgesetzt wurden und bei jeweils 2 eine intrinsische 

e Schicht vor der dotierten auf den Wafer deponiert wurde.  
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Die Schichtdicken, Dotierungen und Kontakte der verschiedenen Proben sind in Tabelle 

2.1 zusammengestellt. 

 

Tabelle 2.1: Dotierung und Schichtprofile der verwendeten a-Si:H/c-Si Heterostrukturen 

Probe Frontkontakt a-Si:H   

dotiert  

(i)-a-

Si:H  

H-

Plasma

c-Si Wafer Rückkontakt 

MW50 Aluminium (Al), 

4 mm ∅ 

n+, ~55 nm - - p-typ, 0.5 Ωcm, 

200µm 

Al (mit Back-

Surface-Field)

MW60 ZnO:Al, 

Al 

4 mm ∅ 

n+, ~30 nm ~5 nm 5 min             

           � 
Al (mit Back-

Surface-Field)

MW65 Al , 

2.5 mm ∅ für 

Kapazität, 

4 mm ∅ für 

Strom 

n+, ~55 nm ~5 nm -             

           � 
Al (mit Back-

Surface-Field)

MW71 Al halbtranspa-

rent,  

4 mm ∅ Strom 

2.5 mm ∅ Kapa-

zität 

p+,~65 nm ~5 nm - n-typ, 3-6 Ωcm, 

375µm 

Al 

MW77            � p+,~65 nm - -            � Al 

MW78            �. p+,~65 nm ~5 nm 3 min            � Al 

MW79             � p+,~65 nm - 3 min            � Al 



3 Numerische Simulation 

 

Um eine Halbleiterstruktur numerisch unter bestimmten Bedingungen wie angelegte Span-

nung und Beleuchtung zu simulieren, muß man einen Satz von physikalischen Gleichungen 

lösen. In diesem Kapitel werden die dafür verwendeten Gleichungen vorgestellt. Dies sind im 

wesentlichen grundlegende Beziehungen wie Maxwellgleichungen und halbleiterspezifische 

Gleichungen, die Transport, Zustandsdichte und Besetzungsstatistik, sowie Rekombination 

und Emission von Ladungsträgern beschreiben. Zusätzlich werden noch Gleichungen für die 

Absorption von Strahlung im Halbleiter hinzugefügt. Da die Simulation eindimensional ist, 

werden auch die folgenden Formeln in diesem Kapitel eindimensional vorgestellt. Diese 

Gleichungen werden räumlich diskretisiert und man erhält ein nichtlineares Gleichungssys-

tem. Dieses Gleichungssystem kann stationär oder transient gelöst werden. Die numerischen 

Lösungsmethoden werden im Anhang B näher erläutert. 

Die hier verwendete eindimensionale numerische Simulation basiert auf Simulationspro-

grammen von Brüggemann [Brüggemann93] und Cordes [Cordes97], die für die Untersu-

chung zeitabhängiger Phänomene in Filmen und pin-Dioden aus amorphem Silizium entwi-

ckelt wurden. Dort wurde speziell der Einfluß von Defektzuständen auf transiente Vorgänge 

im amorphen Silizium untersucht [Brüggemann98]. Zusätzlich wurde im hier beschriebenen 

Programm die Möglichkeit zur Simulation von Heterostrukturen mit beliebiger Schichtrei-

henfolge eingeführt, was vor allem den Ladungsträgertransport an Heteroübergängen betrifft. 

Weiterhin wurde ein numerisches Verfahren zur stationären Lösung der zeitabhängigen  

Gleichungen hinzugefügt. 

3.1 Poissongleichung 

Die Poissongleichung läßt sich aus den Maxwellgleichungen herleiten. Zusätzlich wird in  

Kontinuitätsgleichungen eine Rate für Rekombination und eine für die Generation von freien 

Ladungsträgern eingeführt. Die Poissongleichung in einem Medium mit einer isotropen Die-
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lektrizitätskonstante εrε0 setzt die Krümmung des elektrostatischen Potentials Ψ(x) proporti-

onal zur Ladungsdichte ρ(x): 

                                             ( )
2

2
0

( )

r

xx
x

ρΨ
ε ε

∂
= −

∂
                                                        (3.1) 

Die Ladungsdichte am Ort x setzt sich dabei zusammen aus der Dotierladung Qdot, die positiv 

geladenen Donatoratomen oder negativ geladenen Akzeptoratomen entspricht, den freien 

Elektronen- und Löcherdichten n und p, negativ und positiv geladenen Zuständen in Band-

ausläufern nt und pt, sowie geladenen Defektzuständen D+ und D- 

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )( ) t t dotx e p x n x p x n x D x D x Q xρ + − = − − + − + − +                   (3.2) 

Zusätzlich wird berücksichtigt, daß die relative Dielektrizitätskonstante εr in verschiedenen 

Halbleitern unterschiedlich ist. An einer Grenzfläche mit verschiedenen Dielektrizi-

tätskonstanten gilt, daß die zur Grenzfläche senkrechte Komponente der dielektrischen Ver-

schiebung D=εE konstant ist. Das elektrische Feld E erhält man aus der negativen Ableitung 

des dielektrischen Potentials. Für dieses gilt an der Grenzfläche damit: 

1 2
1 2

r rx x
Ψε ε∂ ∂  =  ∂ ∂   

Ψ 
                                                    (3.3) 

3.2 Zustandsdichte und Ladungsträgerdichten 

Ladungsträger können sich in der Simulation in folgenden Zuständen befinden: dem Valenz-

band, dem Leitungsband, Bandausläufern des Valenz- und des Leitungsbands und in tiefen 

Defektzuständen, die amphoteren Charakter haben, d.h. positiv, neutral und negativ geladen 

sein können und den die sogenannten Dangling Bonds zugeordnet werden. Für Leitungs- und 

Valenzband werden effektive Zustandsdichten Nc und Nv angenommen, in denen implizit die 

Boltzmann Besetzungsstatistik und eine Zustandsdichte für freie Elektronen enthalten ist. Die 

Elektronen- und Löcherdichten n und p im Leitungs- bzw. Valenzband erhält man damit als 

 exp c fn
c

E E
n N

kT
−

= −
 


                                                (3.4) 

exp fp v
v

E E
p N

kT
− 

= −
 

                                                (3.5) 

Die Bandausläufer wurden exponentiell über der Energie abfallend (mit den charakteristi-

schen Steigungen Tc und Tv) angesetzt und mit der Zustandsdichte an das jeweilige Band an-

geschlossen: 
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( ) expc
tc

c

N E EN E
kT kT

 −
= 

 
c

                                             (3.6) 

( ) expv v
tv

c

N EN E
kT kT

 −
= 

 

E
                                             (3.7) 

Die Besetzung der Bandausläuferzustände für Valenz- und Leitungsband im thermischen 

Gleichgewicht wird nach der Fermiverteilung für Löcher bzw. Elektronen berechnet. Ein 

Zustand im Leitungsbandausläufer ist negativ geladen, wenn er mit einem Elektron besetzt 

ist, sonst neutral. Ein Zustand im Valenzbandausläufer ist positiv geladen, wenn er mit einem 

Loch besetzt ist, sonst neutral. Die Dichten von Elektronen nt und Löchern pt in einem Zu-

stand eines Bandausläufers der Energie E und der Dichte Nt ist im thermischen Gleichge-

wicht gegeben durch 

( )

1 exp

t
t

f

N E
n

E E
kT

=
− 

+  
 

      (3.8)                ( ) 11
1 exp f

t t E E

kT

p N E
−

 
 

= − 
  +     

        (3.9) 

Die Zustandsdichte für die tiefen Defekte, die Dangling Bonds, wird durch eine gaußför-

mige Verteilung der Zustände über der Energie mit der Peak-Energie EDB und der Gaußbreite 

σE angenähert: 

( )
2

1exp
22

DB DB
DB

EE

N E EN E
σσ π

  −
 = −  
   

                                 (3.10) 

Ein positiver Dangling Bond entspricht einem Silizium-Atom, das sein ungepaartes, nicht 

zur Bindung beitragendes Valenzelektron abgegeben hat, während ein neutraler Dangling 

Bond bedeutet, daß das ungepaarte Valenzelektron am Siliziumatom verbleibt. Weiter kann 

sich ein zusätzliches Elektron an das ungepaarte Valenzelektron anlagern, was durch einen 

negativ geladenen Dangling Bond beschrieben wird. Dieser Zustand ist im amorphen Silizi-

um jedoch energetisch ungünstiger, die Energie des Zustands nimmt zu. Dies wird durch Ein-

führung einer sogenannten Korrelationsenergie Ucorr beschrieben, um die die Energie des 

negativen Dangling Bonds gegenüber dem neutralen bzw. positiven Zustand verschiebt: 
0,

DB DB cE E U− += + orr                                                  (3.11) 
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 Abb 3.1 Typische diskretisierte a-Si:H-Zustandsdichte (DOS) innerhalb der Ban
lücke durch Bandausläufer (�Tails�, rechts Leitungsbandausläufer, links Valenz-
bandausläufer) und Dangling Bonds (mittig) 
esetzungsfunktion der Dangling Bond Zustände im thermischen Gleichgewicht kann 

n der Korrelationsenergie nicht durch die Fermiverteilung dargestellt werden, sondern 

erhält die Quantenstatistik aus der Zustandssumme unter Berücksichtigung, daß der 

ale Zustand wegen zwei möglichen Spinzuständen doppelt gewichtet wird [Ad-

],[Okamoto75]. Aufgrund des Pauli-Prinzips müssen die Spins beim negativ geladenen 

kt unterschiedlich sein. Die Besetzungswahrscheinlichkeiten für negative, neutrale oder 

ive Defekte f-, f0, f+ ist dann gegeben durch 

1f
Z+ =         (3.12)                          0

2 exp f DBE E
f

Z kT
−

= 
 


               (3.13) 

2 21 exp f DB corrE E U
f

Z kT−

− −
= 

 


                                                        (3.14) 

i die Zustandssumme Z gegeben ist durch die Summe über die nicht normierten Wahr-

nlichkeiten der möglichen Zustände mal der Besetzungsmöglichkeit der einzelnen Zu-

e. 

0

2 2
1 2exp expf DB f DB corrE E E E U

Z
kT kT

DB DB DB+ −

− −  
= + +  

  

− 

                           (3.15) 
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Mit den bisher zusammengefaßten physikalischen Formeln kann nun eine Halbleiterstruk-

tur im thermischen Gleichgewicht berechnet werden. Dafür genügt es, vorauszusetzen, daß 

das Ferminiveau über die ganze Struktur konstant ist. Die Potentialverteilung über räumlich 

diskrete Gitterpunkte muß dann die Poissongleichung an allen Gitterpunkten erfüllen. 

3.3 Kontinuitätsgleichungen 

Zur Berechnung von Vorgängen außerhalb des thermischen Gleichgewichts benötigt man 

Information über die zeitlichen Änderungen von Ladungsträgerdichten. Zusätzlich zur Diver-

genz der Stromdichte wird in den Kontinuitätsgleichungen eine Rate für Rekombination und 

eine für die Generation von freien Ladungsträgern eingeführt. Die Kontinuitätsgleichung 

beschreibt die zeitliche Änderung einer Dichte von freien Teilchen am Ort x durch einen Net-

tofluß durch einen Teilchenstrom und einer Generations- g und Rekombinationsrate r dieser 

Teilchen. Dies kann für die freien Elektronendichten n und Löcherdichten p dargestellt wer-

den durch: 

1
n n

dn d j g r
dt e dx

= + n−         (3.16)                         1
p p

dp d j g r
dt e dx p= − + −            (3.17) 

3.4 Transportgleichungen 

Der Ladungsträgertransport wird in diesem Modell ausschließlich durch freie Ladungsträger 

in ausgedehnten Zuständen in Valenz- und Leitungsband bestimmt. Für amorphes Silizium 

heißt das, der Transport soll nur in Zuständen außerhalb der Beweglichkeitslücke stattfinden. 

Ladungsträgertransport in lokalisierten Zuständen wie Bandausläufern und Defekten, das 

sogenannte Hopping, wird nicht berücksichtigt. Die Stromdichten innerhalb homogener Ma-

terialien werden durch Diffusion und Drift beschrieben: 

n n n
dn dj eD e n
dx dx

Ψµ= −        (3.18)                       p p p
dp dj eD e p
dx dx

Ψµ= − −        (3.19) 

Für die Diffusionskonstanten Di und Driftbeweglichkeiten µi gelten die Einsteinbeziehungen.  

                               p
kTD
e pµ=               (3.20)                           n

kTD
e nµ=                   (3.21) 

Dabei wird vernachlässigt, daß die Geschwindigkeit der Ladungsträger bei hohen elektri-

schen Feldern nicht mehr linear von diesem abhängt. Dies wird ein merklicher Effekt bei 

elektrischen Feldstärken > 30 kV/cm [Sze85c]. Bei höheren Feldstärken geht im kristallinen 
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Silizium die Elektronengeschwindigkeit allmählich in Sättigung und wird konstant. Solche 

Feldstärken können an unterschiedlich dotierten Halbleitergrenzflächen durchaus auftreten. 

Vor allem bei Rückwärtsspannungen erhöht sich an solchen Übergängen die Feldstärke. Daß 

der Driftstrom durch eine konstante Beweglichkeit ausgedrückt wird, ist in diesem Fall nur 

noch eine Näherung.  

An der Grenzfläche eines Heteroübergangs können die Formeln für Drift- und Diffusions-

strom nicht mehr verwendet werden, da die Ladungsträgerdichten dort nicht stetig sind. Hier 

wird ein Modell ähnlich der Thermionischen Emission verwendet, wie das in [Wu79] vorge-

stellt wurde. 

Ecmax 

HL1 HL2 
Efn 

Ec 

x 

E 

 

 
Abb 3.2 Schematische Skizze des thermionischen Elektronentransports über 
eine Barriere im Leitungsband Ec zwischen 2 Halbleitern (HL1,HL2) 

 

Die Stromdichte von einer Seite zur anderen erhält man durch Integration über das Pro-

dukt aus der Zustandsdichte, der Besetzungswahrscheinlichkeit f(E(k)), der Geschwindigkeit 

der Elektronen bzw. Löcher und der Transmissionswahrscheinlichkeit T(E(k)). Die gesamte 

Stromdichte ergibt sich durch Überlagerung der Ströme in beide Richtungen. Daraus erhält 

man mit der Zustandsdichte freier Elektronen 

( )
( ) ( )( ) ( ) ( )( ) ( )3

1 2 2 1 2 1 1 23
2 1 1 1

2 x

e EJ J J d k f E f E f E f E T E
kπ→ →

 ∂  = − = − − −   ∂ 
∫∫∫ !

      

(3.22) 

( )
( ) ( ) ( )3

1 2 1 23
2 1

2 x

e EJ J d k f E f E T E
kπ

 ∂
= − = − +  ∂ 

∫∫∫ !
        (3.23) 

Die Umwandlung der Integration über den Impuls k in eine Integration über die Energie E 

führt für den Teilstrom J1 auf 

( ) ( )* 2
1 1

0 0

,s p sJ A T dE dE f E T E E
∞ ∞

= − ∫ ∫" " " " "
p                                 (3.24) 
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mit der effektiven Richardsonkonstante A* und auf kT normierter Energie  : E"

*
*

2 32
m ekA
π

=
!

         (3.25)                                           /E E kT="             (3.26) 

mit der effektiven Masse m*. Dabei wird angenommen, daß die Ladungsträger am Hetero-

übergang quasifermiverteilt sind. Etwas realistischer ist vermutlich die Annahme von Max-

well-Boltzmann verteilten Elektronen, die eine gegenüber der thermischen Verteilung erhöh-

te Geschwindigkeit der Ladungsträger berücksichtigt, wie das in der Herleitung des Ladungs-

trägertransports für thermionische Emission angenommen wird [Rhoderick88]. Das Ergebnis 

für die Stromdichte wird dadurch etwas modifiziert. Die Transmissionswahrscheinlichkeit 

wird in diesem einfachen klassischen Modell Eins für Ladungsträger mit einer Energie größer 

als die Barriere und Null für Ladungsträger mit kleineren Energien gesetzt. Daß diese An-

nahme bei Schottkybarrieren zu einer guten Näherung der Stromdichten führt wurde in Mon-

te Carlo Simulationen und analytischen Rechnungen gezeigt [Baccarani76], [Berz85]. Es 

ergeben sich jedoch z.B. durch Änderungen der Ladungsträgerdichte am Heteroübergang um 

einen Faktor 0.5 gegenüber dem analytischen Modell der thermionischen Emission aus [Rho-

derick88] auch in der Stromdichte eine Änderung in dieser Größenordnung.  

An dieser Stelle sind anstatt thermionischen Strömen auch Tunnelströme leicht einzufüh-

ren, wenn eine quantenmechanische Rechnung der Transmissionswahrscheinlichkeit in Ab-

hängigkeit der Energie vorgenommen wird. Dies wird z.B. in  [Yang93] näher erläutert. Die 

Tunnelwahrscheinlichkeit kann z.B. für eine dreiecksförmige Barriere analytisch gelöst wer-

den, oder über die WKB-Näherung (�Wentzel-Kramers-Brillouin�) [Schwabl80] bestimmt 

werden, zur Berechnung der  Stromdichte muß in beiden Fällen jedoch das Integral über der 

Energie aus Gleichung 3.24 numerisch ausgeführt werden. Dies ist detailliert in [Bauer93] 

beschrieben. 

Führt man das Integral für J1 und J2 mit der Boltzmannnäherung für die Verteilungsfunk-

tion und der Transmissionswahrscheinlichkeit Eins für Energien größer als die Barriere aus, 

so erhält man für die Elektronenstromdichte und Löcherstromdichte: 

max 1 max 2* 2 * 2
1 2 exp expc fn c fn

n

E E E E
J J J A T A T

kT kT
− −  

= − = − − + −  
  





      (3.27) 

min 1 min 2* 2 * 2exp expv fp v fp
p

E E E E
J A T A T

kT kT
− −  

= −  
  





                              (3.28) 

In dieser Form wird die thermionische Stromdichte in der Simulation verwendet. Die Strom-

dichte hängt also nur von den Quasiferminiveaus links und rechts von der Barriere und vom 



Kapitel 3   Numerische Simulation 20

Maximum des Leitungsbands bzw. Minimum des Valenzbands ab. Ist der Heteroübergang im 

thermischen Gleichgewicht, so sind die Ferminiveaus auf beiden Seiten gleich und die Netto-

stromdichte verschwindet. Dieser Ausdruck ist analog zur Relation, mit der üblicherweise die 

Abhängigkeit der Stromdichte von der angelegten Spannung für thermionische Emission an 

Halbleiter-Metall-Kontakten ausgedrückt wird. [Rhoderick88, Sze81]. Die exponentielle Ab-

hängigkeit von der Barrierenhöhe ∆Φ, die durch den Unterschied des Ferminiveaus im Me-

tall zum Leitungsbandmaximum (bzw. Valenzbandminimum) gegeben ist, enthält auch die 

hier benutzte Beziehung. Wird das Ferminiveau im Metall durch Efn1 gegeben, und die am 

Schottkyübergang anliegende Spannung durch den Unterschied der Quasiferminiveaus (Efn1-

Efn2)/e ausgedrückt, so läßt sich Gleichung 3.27 umformen in  

* 2 exp exp 1n
eUJ A T

kT kT
∆Φ     = − −    −     

                                         (3.29) 

und man erhält den üblichen Ausdruck. 

In dieser Herleitung sind zwei Konzepte enthalten, die für amorphes Silizium nicht exakt 

zutreffen. Das erste ist die Zustandsdichte für freie Elektronen, die mit der Quadratwurzel 

von der Energiedifferenz zur Bandlücke abhängt. Dies ist im amorphen Silizium mit seiner 

Beweglichkeitslücke nicht gegeben. Die Form der Zustandsdichte im amorphen Silizium ist 

mit diesem Modell nicht sehr gut beschrieben. Zum zweiten ist in dem vorgestellten Modell 

eine effektive Masse m* angenommen, die aus der Energie-Impuls Dispersionsrelation für 

Kristalle stammt. Eine solche Dispersionsrelation ist im amorphen Silizium nicht gültig. Es 

wird deshalb in der Simulation zur Vereinfachung mit der freien Elektronenmasse gerechnet. 

Zusammen mit der Annahme der Quasifermiverteilung führt dies dazu, daß der Ladungsträ-

gertransport über den Heteroübergang damit prinzipiell beschrieben ist, der Wert der Strom-

dichte jedoch nicht ganz exakt ist. Zusätzlich zur Stromdichte durch Ladungsträger kommt 

noch die Verschiebungsstromdichte 

0 0v r r
EJ
t t x

Ψε ε ε ε∂ ∂ ∂= = − 

∂ ∂ ∂ 

                                          (3.30), 

der nur für die transiente Lösung wichtig ist. Die Gesamtstromdichte J setzt sich zusammen 

aus der Elektronenstromdichte, der Löcherstromdichte und der Verschiebungsstromdichte 

vpnv JJJJ ++=                                                     (3.31). 
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3.5 Rekombination und Generation von Ladungsträgern 

durch Defekte 

Die Rekombination von Ladungsträgern findet in dieser Simulation nur über Defekte inner-

halb der Bandlücke statt. Das ist für das defektreiche amorphe Silizium keine wesentliche 

Einschränkung, da die Rekombination über Defekte dominiert. Auch im kristallinen Silizium, 

das ein indirekter Halbleiter ist, sind die direkten Band-Band Übergänge stark unterdrückt, 

weshalb dieses Modell zur Beschreibung der Rekombination geeignet ist. Für direkte Halb-

leiter wie GaAs, sollte jedoch zusätzlich Band-Band-Rekombination hinzugefügt werden. 

Übergänge von Ladungsträgern sind in diesem Modell nur von den Bändern in die Zustände 

innerhalb der Bandlücke möglich. Auch können Ladungsträgern nur am gleichen Ort aus 

Defektzuständen emittiert oder in Defektzustände eingefangen werden. Dies spielt am Hete-

roübergang eine Rolle, der abrupt sein soll, d.h. räumlich nicht ausgedehnt. In der Simulation 

wird am Heteroübergang jeweils ein Gitterpunkt rechts und links von der Grenzfläche defi-

niert, der die Eigenschaften (z.B. Defektdichte) der jeweiligen Schicht hat. Ladungsträger am 

Grenzübergang haben in der Simulation daher nicht die Möglichkeit, mit Defekten aus bei-

den angrenzenden Materialien zu wechselwirken. 

Für die verschiedenen Übergänge von Ladungsträgern muß man die Ratengleichungen 

aufstellen. Da in der Simulation die Zustandsdichten in diskrete Zustände aufgeteilt werden, 

sind die Ratengleichungen schon in der diskretisierten Form dargestellt. Anstatt einer Integra-

tion über die Zustandsdichte werden die Raten der einzelnen Zustände addiert. Die mögli-

chen Übergänge mit ihren jeweiligen Übergangskoeffizienten sind in Abbildung 3.3 darge-

stellt. 

Leitungsband   Ec 

                         

Leitungs- 
bandtail 

Cn
0 Cn

+ Cn
c

Cp
c

+ 
0 
-Dangling 

Bond 
Cn

v 
Cp

v Cp
0Cp

-Valenz- 
bandtail 

Valenzband   Ev 

u-
Abb. 3.3: Übergangskoeffizienten von freien Ladungsträgern in/aus Defektz
stände(n) (Tails und Dangling Bonds) 
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3.5.1 Übergangsraten freier Ladungsträger in Bandausläufer 

Die Einfangrate freier Ladungsträger in einen Zustand i eines Bandausläufers mit der Energie 

Ei ist proportional zur Dichte der freien Ladungsträger n und p und zur Dichte der freien Zu-

stände: 

(i i
nt n ti ti )R C n N n= −        (3.32)                       ( )titi

i
p

i
pt pNpCR −=        (3.33) 

Nti ist die Dichte der Zustände der Energie Ei.  Die Gesamtrekombinationsrate für Elektronen 

und Löcher erhält man aus der Summation über die Einfangraten aller Tailzustände. Dabei 

wird angenommen, daß die Proportionalitätsfaktoren C energieunabhängig sind. Jedoch kön-

nen sie durchaus unterschiedlich für Elektronen und Löcher sowie für Valenz- und Leitungs-

bandausläufer sein. 

( ) ( )
, ,

v c
nt n ti ti n ti ti

i Valenzbandtail i Leitungsbandtail

R C n N n C n N n= − +∑ ∑ −             (3.34) 

( ) ( )
, ,

v c
pt p ti ti p ti ti

i Valenzbandtail i Leitungsbandtail

R C p N p C p N= − +∑ ∑ p−            (3.35) 

Die Emissionsrate von Löchern und Elektronen aus einem Bandausläuferzustand ist proporti-

onal zur Emissionswahrscheinlichkeit eines Teilchens multipliziert mit der Dichte der Teil-

chen Nt×ft in diesem Zustand. 

ti
ii

n
i

nt nnCG 1=        (3.36)                                           (3.37) ti
ii

p
i

pt ppCG 1=

Die gesamte Emissionsrate für Elektronen Gn und für Löcher Gp ergibt sich aus der Summe 

über die Emission aus allen Bandausläuferzuständen i des Valenz- und des Leitungsbandes: 

( ) ( )∑∑ +=
ndtailLeitungsbai

tii
cc

n
tailValenzbandi

tii
vv

nnt nEnCnEnCG
,

1
,

1                      (3.38) 

( ) ( )∑∑ +=
ndtailLeitungsbai

tii
cc

p
tailValenzbandi

tii
vv

ppt pEpCpEpCG
,

1
,

1                (3.39) 

Die energieabhängigen Terme n1
i und p1

i
 erhält man aus den Dichten der freien Ladungsträ-

ger, die durch die Fermistatistik nach dem Prinzip des detaillierten Gleichgewichts bestimmt 

sind. Das heißt, im thermischen Gleichgewicht sind die Einfangs- und Emissionsraten von 

den Bändern zu jedem Zustand gleich. 

( ) ( ) 





 −
−==

kT
EE

NEnEn ic
ci

v
i

c exp11                                        (3.40) 

( ) ( ) 





 −

==
kT

EE
NEpEp iv

vi
c

i
v exp11                                          (3.41) 

Die Unterscheidung der Emissionsterme in n1
c und n1

v ist hier willkürlich, da beide durch die 
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mathematisch gleichen Ausdrücke nur aus Zuständen unterschiedlicher energetischer Lage 

beschrieben werden. Sie wird jedoch aus Gründen der Programmierung gemacht. 

3.5.2 Übergangsraten freier Ladungsträger in Dangling Bond Zustände 

Die Ratengleichungen der Dangling Bond Zustände erfolgen analog zu den Übergangsraten 

bei den Bandausläufern. Die Raten aller möglichen Übergänge zwischen den Bändern und 

den Defektzuständen i müssen dabei aufsummiert werden. Freie Elektronen werden von neut-

ralen oder positiv geladenen Defekten eingefangen und von negativen oder neutralen Defek-

ten emittiert, während freie Löcher von negativen oder neutralen Defekten eingefangen und 

von positiven oder neutralen emittiert werden. 

∑∑ +=
+

+

+

0
0

,

0

,
,

DBi
iDBn

DBi
iDBnDBn nNCnNCR                                      (3.42) 

∑∑ +=
−

−

−

0
0

,

0

,
,

DBi
iDBp

DBi
iDBpDBp pNCpNCR                                    (3.43) 

∑∑ +++=
−

−
0

0

,
1

,

0
1

0
,

DBi
iDBn

DBi
iDBnDBn NnCNnCG                                (3.44) 

∑∑ −−+=
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+
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,

0
1

0
,

DBi
iDBp

DBi
iDBpDBp NpCNpCG                              (3.45) 

Die energieabhängigen Emissionsterme n1
i  und p1

i werden wieder nach der �detailed balan-

ce� bestimmt. Da die Besetzungsstatistik der Dangling Bonds nicht durch die Fermistatistik 

beschrieben wird, sind auch diese Terme von den Emissionstermen bei den Bandausläuferzu-

ständen verschieden. Für einen Defektzustand der Energie Ei erhält man 

( ) 





 −
−=+

kT
EE

NEn ic
ci exp

2
1

1                                               (3.46) 

( )0
1 2 exp c i corr

i c
E E Un E N

kT
− −= −

 

                                          (3.47) 

( ) 





 −

=
kT

EE
NEp iv

vi exp20
1                                                  (3.48) 

( )1
1 exp
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v i corr
i v

E E Up E N
kT

− − −= 
 


                                         (3.49) 
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3.6 Generation freier Ladungsträger durch Beleuchtung 

Im Simulationsprogramm ist die Möglichkeit gegeben, freie Elektronen und Löcher durch 

Beleuchtung zu generieren. Dies kann mittels monochromatischer Strahlung erfolgen oder 

durch eine spektrale Verteilung der Photonenflußdichte, die in 50 nm Schritten in der 

Wellenlänge dem AM1.5 Spektrum angenähert ist. Zusätzlich wird eine spektral unabhängige 

Reflexion an der Vorderseite der Halbleiterstruktur und am Rückkontakt berücksichtigt. Es 

wird weiter angenommen, daß jedes absorbierte Photon zur Generation eines Elektron-Loch 

Paares führt. Konkurrierende Absorptionsprozesse sind nicht in der Rechnung enthalten. Bei 

der Berechnung des räumlichen Profils der Photonenflußdichte werden weiter auch die unter-

schiedlichen Absorptionskoeffizienten der einzelnen Halbleiterschichten einbezogen. Für 

eine Anzahl von Schichten mit verschiedenen Absorptionskoeffizienten αλ(l) und verschie-

den Schichtdicken d(l) erhält man die Ortsabhängigkeit der Photonenflußdichte Φλ(x) für den 

Ort xl in der l-ten  Schicht innerhalb der Halbleiterschichten bei einer Wellenlänge λ. Dies 

kann rekursiv von einer Schicht zur nächsten mit dem Lambert-Beer�schen Gesetz berechnet 

werden. 

( ) ( ) ( ),1 exp l ll lλ λ λΦ Φ α= − − d                                      (3.50) 

( ) ( ) ( ),1 exp l lx lλ λ λΦ Φ α= − − x                                     (3.51) 

Zusätzlich wird dann noch die Photonenflußdichte des rücklaufenden Strahls addiert. Die 

Generationsrate Gλ(x) erhält man aus der Ableitung der Photonenflußdichte über den Ort: 

( ) ( )d x
G x

dx
λ

λ

Φ
= −                                                        (3.52) 

Zur gesamten Generationsrate von Elektron-Lochpaaren G durch Licht tragen für eine diskre-

te spektrale Verteilung der Photonenflußdichte alle Generationsraten der einzelnen Wellen-

längen additiv bei: 

( ) ( ) ( )∑==
λ

λ xGxGxG pn                                             (3.53) 

Weitere Möglichkeiten der Rekombination oder Generation von Ladungsträgern wie z.B. 

durch Lawinenmultiplikation [Sze66] wird nicht berücksichtigt. Damit sind die Gleichungen 

zur Beschreibung des Halbleitervolumens im thermischen Gleichgewicht und unter äußeren 

Störungen komplett. Es fehlen jedoch noch die physikalischen Vorgänge am Kontakt des 

Halbleiters mit dem äußeren Stromkreis. Außerdem muß noch die Möglichkeit gegeben wer-

den, eine Spannung von außen an den Halbleiter anzulegen. 
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3.7 Randbedingungen  

Die Randbedingungen am linken und rechten Rand der Halbleiterstruktur werden durch die 

außen angelegte Spannung Uext und die Art der Metall-Halbleiterkontakte festgelegt. Daraus 

ergeben sich Bedingungen für das elektrostatische Potential und die Ladungsträgerdichten 

bzw. Stromdichten. Für die Metall-Halbleiterkontakte wurden zwei Möglichkeiten realisiert. 

In einem Fall wird ein ohmscher Kontakt, im anderen ein Schottkykontakt durch ein einfa-

ches Modell beschrieben. In beiden Fällen wird ein Potentialabfall im äußeren Stromkreis 

vernachlässigt, d.h. das elektrische Feld im Metall wird zu Null gesetzt. 

3.7.1 Ohmscher Kontakt 

Für den ohmschen Kontakt wird angenommen, daß der Halbleiter am Übergang ungeladen, 

und daß das Ferminiveau am Übergang stetig ist. Die Differenz des elektrostatischen Potenti-

als zwischen rechtem (x=L) und linkem Rand (x=0) ist in diesem Fall gegeben durch das 

eingebaute Potential im thermischen Gleichgewicht Ubi und die außen angelegte Spannung 

Uext 

( ) ( )0 bi extL U UΨ Ψ− = +                                            (3.54) 

Die Ladungsträgerdichten an den Rändern sind dann durch das Ferminiveau festgelegt auf 

den gleichen Wert wie im neutralen Halbleiter im thermischen Gleichgewicht auf n0 und p0. 
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0 exp                                                  (3.55) 
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0
0 exp                                                   (3.56) 

3.7.2 Schottkykontakt 

Das Verhalten von Schottkykontakten wird hier in einer sehr vereinfachten Art simuliert. Es 

werden Barrierenhöhen Φs an den Rändern (x=0) und (x=L) eingeführt, wodurch sich die 

Potentialdifferenz im Halbleiter verändert. 

( ) ( ) 00 bi ext s sLL U UΨ Ψ− = + + −Φ Φ                                      (3.57) 

Die Ladungsträgerdichten werden nicht wie beim ohmschen Kontakt festgehalten, sondern 

werden über die Stromdichten mit Hilfe der Kontinuitätsgleichungen festgelegt. Die Strom-

dichten am Rand werden proportional zur Überschußladungsträgerdichte, d.h. der Differenz 
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zwischen der vorhandenen Ladungsträgerdichte und der Ladungsträgerdichte im thermischen 

Gleichgewicht, gesetzt. Die Proportionalitätskonstante heißt Oberflächenrekombinations-

geschwindigkeit. 

( )0nneSJ nn −−=                                                         (3.58) 

( )0ppeSJ pp −=                                                         (3.59) 



4 Ladungsträgertransport 

In diesem Kapitel wird der Ladungsträgertransport in einer Heterodiode beschrieben. Es wird 

zuerst auf grundlegende Mechanismen des Transports eingegangen und verschiedene Model-

le werden vorgestellt: Ströme, die durch Diffusion, Rekombination, thermionische Emission 

oder Tunneln von Ladungsträgern bestimmt werden. In Abhängigkeit der Temperatur werden 

gemessene Strom-Spannungskurven gezeigt und diese mit den theoretischen Modellen ver-

glichen, um Aufschluß über den dominierenden Transportmechanismus zu erhalten. Der Ein-

fluß von Barrieren auf Strom-Spannungskurven unter Bestrahlung wird durch numerische 

Simulationsrechnungen gezeigt. Schließlich werden die Ergebnisse diskutiert und mit ande-

ren Arbeiten an gleichen oder ähnlichen Halbleiterstrukturen verglichen. 

4.1 Ladungsträgertransportmodelle 

4.1.1 I-U Dunkelkennlinien 

Zur Beschreibung der Strom-Spannungskennlinien von Dioden gibt es verschiedene Modelle. 

Diese wurden entwickelt, um verschiedene Typen von Dioden möglichst gut zu beschreiben 

z.B. das Shockley-Modell [Shockley49] für einfache p-n Dioden oder Interbandtunneln 

[Hall60] für extrem stark dotierte p-n Tunneldioden. Schottkydioden mit einer ausgeprägten 

Barriere in einem Band (Valenz- oder Leitungsband) werden mit thermionischer Emission 

[Bethe42, Crowell65] und Tunneln durch eine Spitze [Padovani66] beschrieben. Alle Model-

le zeigen im wesentlichen eine exponentielle Zunahme des Stroms mit der Spannung in 

Durchlaßrichtung und einen  fast konstanten Sättigungstrom in Sperrichtung.  

Um Abweichungen von den einfachen exponentiellen Kennlinien zu erklären, z.B. den 

sogenannten Excess Current [Chynoweth61] bei niedriger Spannung in Durchlaßrichtung 

(Strom ist höher als dem exponentiellen Verhalten entspricht), wurden zusätzliche Mecha-

nismen eingeführt, bei denen Ladungsträger von den Bändern in Defekte in der Bandlücke 

über den p-n Übergang tunneln mit anschließendem Einfang bzw. Emission von Ladungsträ-
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gern. 
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Abb 4.1 Mögliche Ladungsträgerpfade bei Spannung in Flußrichtung: 
a) Löcher überwinden Valenzbandsprung ∆Ev und rekombinieren mit 

Elektronen im a-Si.H 
b) Multi-Tunnel-Capture-Emission Modell: Löcher tunneln in Defekte im 

a-Si:H Leitungsband + Elektroneneinfang im a-Si:H 
c) Elektronen tunneln durch (c1) bzw. überqueren mit thermionischer Emis-

sion (c2) die Leitungsbandspitze ∆Ec,   
d) Rekombination in der RLZ über Defekte im c-Si 
e) (Multi-)Tunnel-Capture-Modell im c-Si (�excess-current�) Elektronen tun

neln in Defekte mit anschließendem Löchereinfang 
f) Elektronen diffundieren bis zum Rückkontakt 
 

dere Nichtidealitäten wie eine stärkere Zunahme des Stroms in Sperrichtung kann man 

er Generation von Ladungsträgern aus Defekten in der Raumladungszone erklären, die 

eigender Sperrspannung größer wird. Zu starken Abweichungen vom exponentiellen 

lten führt schließlich der Lawineneffekt [Sze66], die Multiplikation von freien La-

trägern durch Stöße in hohen elektrischen Feldern, wodurch ab einer Grenzspannung in 

chtung der Strom sehr stark  ansteigt. Welche der Strommodelle nun die jeweilige Dio-

 besten beschreiben hängt von  Parametern wie Banddiskontinuitäten, Dotierung, De-

chten oder auch der resultierenden Bandverbiegung ab. 

 den hier verwendeten Heterodioden sind die Voraussetzungen für verschiedene Me-

men gegeben. Die Bandlücken im a-Si:H mit ca. 1.7 eV und c-Si mit 1.12 eV sind un-

iedlich. Es gibt also einen Sprung an mindestens einer der Bandkanten von Valenz- 

eitungsband, weshalb man Tunnelströme bzw. thermionischen Strom über den Hetero-

ng erwartet. Die Aufteilung dieser Bandlückendiskontinuität spielt ebenfalls eine 

ge Rolle und kann zu deutlich unterschiedlichem Verhalten von (n)-a-Si/(p)-c-Si und 

 dotierten (p)-a-Si/(n)-c-Si Dioden führen.  
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Auch ist das hoch dotierte a-Si:H sehr defektreich mit Defektdichten von ca. 1019 cm-3. 

Sowohl die Ladung in den Defekten, die die Bandverbiegung bzw. den Potentialabfall 

beeinflußt, als auch Einfang/Emission von Ladungsträgern können den Strom stark beein-

flussen. Bei tiefen Temperaturen kann der Strom auch durch Hopping [Mott68] stattfinden, 

bei dem sich Ladungsträger nicht in ausgedehnten Zuständen in den Bändern bewegen, son-

dern von einem lokalisierten Zustand in der Bandlücke zum nächsten �hüpfen�.  

Es werden im folgenden einige Ladungsträgertransportmodelle und deren Strom-

Spannungskennlinien vorgestellt. Besonders wird dabei auf die unterschiedliche Temperatur-

abhängigkeit des Stroms für die verschiedenen Modelle eingegangen, die zum Teil charakte-

ristisch für den jeweiligen Transportprozeß ist. Aus dem Vergleich mit temperaturabhängigen 

Messungen der Strom-Spannungskennlinien kann man in bestimmten Spannungs- und Tem-

peraturbereichen Aussagen über den hier dominierenden Transportmechanismus machen. 

4.1.2 Diffusionsstrom  

Bringt man einen p-dotierten und einen n-dotierten Halbleiter in Kontakt miteinander so er-

hält man ein Konzentrationsgefälle an freien Ladungsträgern am Übergang. Dort diffundieren 

Elektronen aus dem n-dotierten Halbleiter ins p-dotierte Gebiet sowie die Löcher in umge-

kehrter Richtung. Im Gleichgewicht erhält man nahe am Kontakt im n-Halbleiter ein Gebiet, 

in dem ortsfeste positiv geladene Donatoratome vorhanden sind. Im p-Halbleiter erhält man 

am Kontakt eine negativ geladene Schicht aus Akzeptoratomen. In dieser Raumladungs- oder 

Verarmungszone sind kaum freie Elektronen und Löcher vorhanden. Legt man eine negative 

Spannung am p-Halbleiter an (Sperrichtung), so werden weitere freie Ladungsträger aus der 

Raumladungszone abgezogen und diese vergrößert sich. Bei Anlegen einer positiven Span-

nung werden Ladungsträger in die Raumladungszone diffundieren und diese wird dadurch 

verkleinert. In der Verarmungszone fällt bei Sperrspannungen und kleinen Durchlaßspannun-

gen fast die gesamte außen angelegte Spannung ab. Der Widerstand der neutralen n- und p-

dotierten Bereiche Gebiete ist bei kleinen Strömen meist vernachlässigbar. Die neutralen Zo-

nen sind deshalb nahezu feldfrei. 

Der wesentliche Strombeitrag kommt durch Diffusion der Minoritätsladungsträger (Elekt-

ronen im p-Halbleiter und Löcher im n-Halbleiter) zustande. Als Zusammenhang zwischen 

Stromdichte und angelegter Spannung erhält man die Diodengleichung (z.B. in [Sze81]): 
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exp 1d
eUj j
kT

  = −    
                                               (4.1) 

 

mit der Sättigungsstromdichte: 
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Die Temperaturabhängigkeit der Sättigungsstromdichte ist im wesentlichen bestimmt durch 

die Ladungsträgerdichte   
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sowie eine schwächere Temperaturabhängigkeit der Diffusionskonstanten und Lebensdauer, 

bzw. Diffusionslänge. 

2/γT
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p ∝                                           (4.4) 

Damit ergibt sich die Temperaturabhängigkeit der Sättigungsstromdichte zu: 
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Dieser Diffusionsstrom wird modifiziert, wenn zusätzlich Barrieren am Heteroübergang 

vorhanden sind. Zum einen verändert sich das eingebaute Potential Ubi durch Sprünge in Va-

lenz- und Leitungsband (siehe Gleichung 2.3). Zum anderen können Ladungsträger, die zum 

Heteroübergang diffundieren, eine dort vorhandene Barriere nur dann überwinden, wenn sie 

genügend Energie besitzen. Anderson [Anderson62] nahm als einfaches Modell an, daß nur 

der Anteil exp(-∆E/kT) der Ladungsträger am Heteroübergang diese passieren kann. Dabei ist 

∆E ein Sprung im Valenz- oder Leitungsband. Die Dichte der Löcher und Elektronen am 

Heteroübergang hängt von der Bandverbiegung in den beiden Materialien ab. Die Aufteilung 

der Bandverbiegung Ubi  auf die beiden Seiten Ubi1 und Ubi2 wird durch die Ladungsdichten 

N1 und N2 in der Raumladungszone bestimmt. Dies ist im kristallinen Silizium die Dichte der 

ionisierten Akzeptoratome, im amorphen die Donatordichte plus mögliche zusätzliche La-

dungen aus geladenen Defekten. Die mögliche Umladung tiefer Defekte wird hier nicht be-

rücksichtigt. Die Aufteilung der Bandverbiegung erhält man aus der Poissongleichung mit 

der Randbedingung, daß die dielektrische Verschiebung am Übergang konstant ist. Auch eine 

außen angelegte Spannung U teilt sich entsprechend auf beide Seiten auf (Die amorphe Seite 

wird Abbildung 2.4 entsprechend mit dem Index 1 auf der linken Seite des Heteroübergangs 
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angenommen, c-Si mit dem Index 2). U1 und U2  sind die in der amorphen und kristallinen 

Seite abfallenden Spannungen. 

2 2 1

1 1 2

bi

bi

U U Na
U U N

1

2

ε
ε

−
= =

−
                                                (4.6) 

Die Vorzeichen für U sind dabei so gewählt, daß für U>0 die Diode in Durchlaßrichtung ge-

spannt ist, und Ubi in Abbildung 2.4 positive Werte hat (Dies kann z.B. durch die Wahl der 

Richtung der Ortsachse festgelegt werden). Das bedeutet, daß die Bandverbiegung und auch 

die Weite der Raumladungszone dort groß sind, wo die Dotierung niedrig ist. Für 

(n+)-a-Si:H/(p)-c-Si Heteroübergänge ist wegen der stark unterschiedlichen Dotierung 

N1>>N2 fast der ganze Spannungsabfall im kristallinen Silizium zu erwarten. Die Stromdich-

te in Durchlaßrichtung ergibt sich nun aus der Diffusion der Elektronen, die über Spitze im 

Leitungsband vom (n)-amorphen ins kristalline Silizium und dort noch über einen Teil der 

Raumladungszone diffundieren. Die Löcher müssen aus dem neutralen (p)-c-Si zuerst die 

große Bandverbiegung im c-Si und dann zusätzlich den Sprung im Valenzband ∆Ev überwin-

den. Die gesamte Diffusionsbarriere ist damit eUbi+∆Ev für die Löcher  und eUbi-∆Ec für die 

Elektronen. Der Löcherstrom wird bei dieser Struktur deshalb vernachlässigbar. Bei umge-

kehrter Dotierung sind die Verhältnisse für den Löcherdiffusionsstrom günstiger.  

Die Elektronenstromdichte vom (n)-a-Si:H ins (p)-c-Si ist proportional zu 

exp{e(Ubi1-U1)/(kT)}, falls die Spitze des Leitungsbandes energetisch höher liegt, als das Lei-

tungsband im neutralen (p)-c-Si, d.h. ∆Ec > e(Ubi2-U2), ansonsten bei genügend hoher Durch-

laßspannung proportional zu exp{-[∆Ec-e(Ubi-U)]/(kT)}. Für Sperrichtung ist der Elek-

tronenstrom proportional zu exp{-[∆Ec-e(Ubi2-U2)]/(kT)}.  

Falls die Elektronen nur die Barriere Ubi1-U1 überwinden müssen (U2>e(Ubi2) −∆Ec) ist die 

Stromdichte 

( ) ( )
exp exp

1 1d
eU aeUj j
a kT a kT

    = − − 


  + + 


   
                                 (4.7) 

Der erste Term beschreibt den Strom in Durchlaßrichtung, der zweite den Strom in Sperrich-

tung. Man erhält also in Durchlaßrichtung eine Diodengleichung mit dem Idealitätsfaktor 

1+a=1+N1/N2. Der Vorfaktor des Diffusionsstroms jd der Elektronenstromdichte ist 
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eD n eVj
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                                             (4.8) 

 Für e(V2-U2)>∆Ec erhält man eine Stromdichte von 
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exp 1d
eUj j
kT

  = − −    
                                                (4.9) 
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Für hohe Durchlaßspannungen sinkt die Bandverbiegung im kristallinen Silizium wieder un-

ter den Wert ∆Ec ab und der Strom läßt sich wieder durch Gleichung (4.7) beschreiben. Die I-

U Kennlinien weisen für diesen Fall zwei unterschiedliche exponentielle Steigungen und 

Temperaturabhängigkeiten des Vorfaktors auf. 

4.1.3 Rekombinationsstrom 

Ist die Lebensdauer der Ladungsträger so gering, daß die Ladungsträger nicht durch die gan-

ze Diode diffundieren können, so spielt die Rekombination eine wichtige Rolle. Rekombina-

tion kann entweder direkt stattfinden, bei der ein freies Elektron und ein freies Loch rekom-

binieren oder durch Emission und Einfang von Elektronen und Löchern über Zustände in der 

Bandlücke. Die direkte Band-Band Rekombination ist bei indirekten Halbleitern wie Silizium 

wegen der Impulserhaltung unwahrscheinlicher als die Rekombination über Störstellen. Bei 

Durchlaßspannung ist das Produkt der  Ladungsträgerdichten np in der Raumladungszone 

größer als das Quadrat der intrinsischen Ladungsträgerdichte ni
2. In diesem Bereich ergibt 

sich der Hauptanteil der Rekombination. Für die Rekombination über eine Störstelle in der 

Bandmitte erhält man eine Rekombinationsstromdichte für Spannungen in Durchlaßrichtung 

U >> kT/e [Sah57]: 







=

kT
eUjj r 2

exp
       

                                           (4.11) 

Der Vorfaktor jr ergibt sich aus der Weite der Raumladungszone W, dem Einfangquerschnitt 

σ, der thermischen Geschwindigkeit der Ladungsträger vth, der Störstellendichte Nt und der 

intrinsischen Ladungsträgerdichte ni, die auch die wesentliche Temperaturabhängigkeit bein-

haltet:  

itthr nNveWj σ
2

=                                            (4.12) 

Bei Sperrspannung sind die Ladungsträgerdichten in der Raumladungszone niedriger als im 

thermischen Gleichgewicht. Es ergibt sich eine Nettogeneration von Ladungsträgern. Wenn 

die Störstellendichte räumlich homogen über die Raumladungszone verteilt ist, erhält man 

einen Generationsstrom der proportional zur Weite der Raumladungszone ist (siehe Gl. 5.6). 
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Die Temperaturabhängigkeit ist auch hier im wesentlichen gegeben durch die intrinsische 

Ladungsträgerdichte ni: 
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Der gesamte Strom in Durchlaßrichtung setzt sich aus dem Diffusionsstrom und dem Re-

kombinationsstrom zusammen, die einen unterschiedlichen exponentiellen Zusammenhang 

mit der Spannung haben. Es wird für die Stromdichte oft ein empirischer Ausdruck verwen-

det, der eine Mischung aus beiden Prozessen darstellt. Dafür wird ein Idealitätsfaktor n ein-

geführt, der je nachdem, ob der Diffusionsstrom oder der Rekombinationsstrom dominiert, 

zwischen 1 und 2 liegt: 

exp eUj
nkT

 ∝ − 
 

                                           (4.15) 

4.1.4 Thermionische Emission  

Zur Beschreibung des Ladungsträgertransports über Potentialbarrieren wird  die thermioni-

sche Emission verwendet. Dieses Strommodell wird vor allem  für Schottkydioden angewen-

det. Zur Berechnung der Stromdichten werden nur die Ladungsträger berücksichtigt, deren 

Energie groß genug ist, um die Barriere zu überwinden. Als einfachstes klassisches Modell 

läßt sich die Barriere genau dann überwinden, wenn die Energie größer als die Barriere ist. 

Die Stromdichte vom einer zur anderen Seite wird berechnet durch die Zustandsdichte D(E), 

der Fermiverteilung oder näherungsweise der Boltzmannverteilung F(E), der Geschwindig-

keit der Ladungsträger v(E) und der Transmissionswahrscheinlichkeit P(E): 

[ ]1 2 1 2( ) ( ) 1 ( ) ( ) ( )
cE

j e dED E F E F E P E v
∞

→ = −∫ E                         (4.16) 

Der Nettostrom ergibt sich aus der Differenz der Stromdichten in die eine und in die andere 

Richtung. Liegt keine Spannung an, sind die Ferminiveaus auf beiden Seiten gleich hoch und 

die beiden Ströme heben sich auf. Bei Anlegen einer Spannung erhält man unterschiedliche 

Ferminiveaus auf beiden Seiten und wegen des exponentiellen Charakters der Besetzungs-

funktion für hohe Energien eine exponentielle Abhängigkeit der Stromdichte von der Span-

nung. Für die thermionische Emission wird T(E)=0 für E<Ebarriere und T(E)=1 für E>Ebarriere 

angenommen. Mit der Boltzmannbesetzungsfunktion läßt sich das Integral berechnen. Man 
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erhält als resultierende Stromdichte für Metall-Halbleiterübergänge [Sze81, Rhoderick88]: 

* 2 exp exp 1B
thermion

e eU

kT kT
j A T Φ

−
    = −        

                         (4.17) 

mit der effektiven Richardsonkonstante:         32

*
*

2 !π
ekmA =                                         (4.18) 

und der Barrierenhöhe ΦB. 

 Dieses Modell läßt sich auch auf einseitig stark dotierte pn-Dioden anwenden. Der Poten-

tialabfall auf der stark dotierten Seite ist sehr viel kleiner als an der schwach dotierten Seite 

und bei sehr unterschiedlicher  Dotierung vernachlässigbar. Die Potentialverteilung ist in 

diesem Fall der an Schottkydioden sehr ähnlich. Bei den hier verwendeten Proben liegen die 

Dotierung des amorphen Siliziums in der Größenordnung von 1019 cm-3 und die Dotierung 

des kristallinen Siliziums bei ca. 1016 cm-3. Es sind also bei (n+)a-Si:H/(p)c-Si ähnliche Po-

tentialverhältnisse wie bei Schottkydioden gegeben. Das Einfügen einer dünnen intrinsischen 

amorphen Schicht wird die Aufteilung des Potentials jedoch etwas verändern. In diesem Fall 

wird auch in dieser Schicht ein Teil des Potentials abfallen. Wegen der geringen Schichtdi-

cken von weniger als 5 nm wird dies jedoch nur eine kleine Änderung der Potentialverhält-

nisse bewirken. 

Für den Fall einer ähnlich hohen Dotierung auf beiden Seiten modifiziert sich die Strom-

Spannungskennlinie. Während beim Schottkyübergang der thermionische Strom vom Metall 

in den Halbleiter aufgrund konstanten energetischen Abstands vom Ferminiveau des Metalls 

zur Barrierenspitze unabhängig von der Spannung ist (unter Vernachlässigung des Schottky-

effekts, bei der Bildladungen die Barriere absenken), ändert sich die Stromdichte bei Halblei-

ter-Halbleiter Übergängen in beiden Richtungen mit der Spannung. Auch beim thermioni-

schen Transport von Elektronen aus dem Halbleiter mit der niederenergetischeren Leitungs-

bandkante (hier c-Si) in den anderen verringert sich der Abstand vom Ferminiveau zur Lei-

tungsbandspitze. Das bedeutet, daß auch in Sperrichtung der Strom nicht sättigt, sondern mit 

zunehmender Sperrspannung ansteigen kann. Chang [Chang65] hat für diesen Fall eine 

Stromdichte der folgenden Form angegeben. 

 * exp exp 1bi bi
thermion

eTU eU eUj A
k kT kT

−
   = −        

                             (4.19) 

Die Temperaturabhängigkeit des Vorfaktors ist im wesentlichen durch die Diffusionsspan-

nung Ubi gegeben. 
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4.1.5 Tunnelströme 

Es gibt für Ladungsträger Tunnelmechanismen unterschiedlicher Art, die zum Strom beitra-

gen oder diesen dominieren. Tunneln vom Valenz- ins Leitungsband (bzw. umgekehrt) tritt 

auf, wenn am pn-Übergang eine sehr hohe Feldstärke herrscht. Dies ist bei hoher Sperrspan-

nung der Fall, was zum Durchbruch der Diode führt, oder auch bei extrem hoher Dotierung 

der Diode, was bei Tunneldioden ausgenützt wird.  

Eine weitere Möglichkeit ist das Tunneln durch Leitungs- oder Valenzbandspitzen (Abb. 

4.1c2), das bei ähnlichen Situationen wie die thermionische Emission stattfindet (Abb.        

4.1c1).  

Schließlich wurde ein Modell eines durch Defektniveaus assistierten Tunnelmechanismus 

eingeführt, um einen �überhöhten Strom� (engl. �excess current�) an stark dotierten Silizium 

pn-Dioden bei kleinen Durchlaßspannungen zu erklären (Abb. 4.1, d) [Chynoweth61]. Dieses 

Modell wurde von Matsuura [Matsuura84] auf ein Multi-Tunneling-Capture-Emission Mo-

dell erweitert, um Strom-Spannungskennlinien von a-Si:H/c-Si Dioden im Temperaturbe-

reich von 300-370 K zu erklären. 

Das Tunneln durch eine Barriere im Leitungs- oder Valenzband wird genauso formuliert 

wie bei der thermionischen Emission, d.h. der Strom ergibt sich aus der Integration der Elekt-

ronendichte mal der Transmissionswahrscheinlichkeit über die Energie. Allerdings ist die 

Transmissionswahrscheinlichkeit auch für Energien kleiner als die Barriere größer als Null. 

Ein solcher Ansatz wurde von Wu [Wu79] durchgeführt. Die Transmissionswahrscheinlich-

keit läßt sich quantenmechanisch z.B. für eine dreiecksförmige Barriere analytisch berechnen 

Man erhält als analytische Lösung Potenzreihen, die sogenannten Airyfunktionen 

[Schwabl80], die numerisch leicht auszuwerten sind. Diese Näherung einer dreiecksförmigen 

Barriere ist anwendbar für intrinsische Halbleiter, die eine geringe Bandverbiegung bzw. ein 

konstantes elektrisches Feld haben. Eine zweite Möglichkeit ist eine näherungsweise Berech-

nung der Transmissionswahrscheinlichkeit mit der WKB Methode (Wentzel-Kramers-

Brillouin) [Schwabl80]. Hier erhält man für parabolische Bänder einen analytischen Aus-

druck für die Tunnelwahrscheinlichkeit, die von der Barrierenhöhe ΦΒ und der Dotierung ND 

abhängt, da mit zunehmender Dotierung die Barriere schmäler wird. 

 Der Tunnelstrom für Elektronen einer Schottkybarriere in Durchlaßrichtung wurde von 

Padovani und Stratton [Padovani65] berechnet. Für die Tunnelwahrscheinlichkeit ergibt sich 

( )
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                                                     (4.20) 
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mit              *00 2 m
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Sie erhalten eine Stromdichte in Durchlaßrichtung von  

0
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wobei die Konstante E0 durch die dotierungsabhängige Konstante E00 und die thermische 

Energie kT gegeben ist. 
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Der Vorfaktor der Stromdichte Jstf wurde von Crowell und Rideout berechnet [Crowell69] 
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Φ −                    (4.24) 

mit dem energetischen Abstand des Leitungsbands zum Ferminiveau ξ = Ec-Efn und der ef-

fektiven Richardsonkonstante A*. Der Vorfaktor hängt nun von der Spannung ab, da die Wei-

te der Barriere, die durchtunnelt werden muß, mit zunehmender Durchlaßspannung zunimmt. 

Im Vergleich zur exponentiellen Abhängigkeit ist diese Spannungsabhängigkeit des Vorfak-

tors jstf jedoch sehr gering. Die wesentliche Temperaturabhängigkeit des Tunnelstroms ist 

durch den exponentiellen Term exp(-eξ/kT) bestimmt. Der Term cosh(E00/kT) weicht nur im 

Fall sehr hoher Dotierung für E00 > kT merklich von 1 ab.  Für Dotierungen von 1019 cm-3, 

me
*/me=1 und ε=11,9 ist E00 =17 meV. Der cosh -Term liegt in diesem Fall etwa bei 1 und hat 

nur eine schwache Temperaturabhängigkeit. Auch die exponentielle Steigung, die durch  1/E0 

bestimmt ist,  hängt bei sehr hoher Dotierung nur schwach von der Temperatur ab. 

Das Multi-Tunnel-Einfang/Emissions-Modell von Matsuura [Matsuura84] beschreibt die 

Möglichkeit, daß Ladungsträger am Übergang (in Abb. 4.1 Löcher) von den Bändern in loka-

lisierte Zustände in der Bandlücke tunneln. Nach Riben und Feucht [Riben66, Riben66b] ist 

dabei die Tunnelwahrscheinlichkeit über mehrere Tunnelschritte wesentlich höher als die 

Tunnelwahrscheinlichkeit in nur einem Schritt. Da das amorphe Silizium im Vergleich zum 

kristallinen Silizium eine hohe Defektdichte hat, kann man davon ausgehen, daß in Durchlaß-

richtung die Löcher vom Valenzband des kristallinen Materials in  Defektzustände des amor-

phen Siliziums tunneln können (siehe Abb. 4.1, b). Diese Löcher werden dann entweder aus 

den Defekten ins Valenzband des amorphen Siliziums emittiert oder fangen Elektronen aus 

dem Leitungsband ein. Die Temperaturabhängigkeit  des Ladungsträgertransports wird dabei 
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durch den Emissions- oder Einfangprozeß bestimmt. Die Tunnelwahrscheinlichkeit wird in 

diesem Modell unabhängig von der Temperatur angenommen. Die Stromdichte hat damit 

folgende Form 

( )expFE BU−
 

  
1 exp expT V C

p th v th c
E E E

kT kT
J C v N nv Nσ σ− −

−  = −  
  

        (4.25) 

Die Tunnelwahrscheinlichkeit ist in der Konstanten C1 enthalten. Der erste Term in der 

Klammer beschreibt die Emission von Löchern ins Valenzband dessen Aktivierungsenergie 

der Abstand des Defektniveaus zum Valenzband ist, der zweite den Einfang eines Elektrons. 

Die Wahrscheinlichkeit für den Elektroneneinfang hängt von der Elektronendichte ab, wes-

halb die Aktivierungsenergie durch den Abstand des Ferminiveaus zum Leitungsband gege-

ben ist. 

Bei genügend hoher Defektdichte im kristallinen Silizium können auch Elektronen Löcher 

in Defekte dort tunneln (Abb. 4.1 e). Dort kann ebenfalls ein Einfang oder Emission erfolgen. 

Für Elektronen-Tunneln in c-Si Defekte ergibt analog: 

(1 exp exp expC T VF
n th C th V

E E E E

kT kT
J C v N pv N BUσ σ− −

− −
    = −        

)         (4.26b) 

 

4.1.6 Temperaturabhängigkeit der verschiedenen Ladungsträgertrans-

portmodelle 

Alle vorgestellten Transportmodelle haben eine exponentielle Strom-Spannungs-

Charakteristik und lassen sich in der Form  

( )( ){ }( ) ( ) exp 1J U A T B T U = −                                            (4.27) 

darstellen. Unterschiedlich sind jedoch die Temperaturabhängigkeiten des Vorfaktors A(T) 

und der exponentiellen Steigung B(T). Aus der Temperaturabhängigkeit der gemessenen 

Strom-Spannungskennlinien lassen sich damit Aussagen über den vorherrschenden Trans-

portmechanismus ableiten. In Tabelle 4.1 wird die Temperaturabhängigkeit der verschiede-

nen Modelle, die in den vorangegangenen Abschnitten vorgestellt wurden, zusammengefaßt. 
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Tabelle 4.1: Temperaturabhängigkeit der Kennlinienparameter A(T) und B(T)  verschiedener 

Strommodelle (nach Gleichung 4.26) 

Theorie Modell Vorfaktor A(T) B(T) Idealität n 

Diffusion 
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gang 
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So zeichnen sich die Tunnelmodelle durch eine temperaturunabhängige exponentielle Stei-

gung aus, während die anderen Modelle ein Verhalten nach exp(eU/(nkT)) mit verschiedenen 

Idealitätsfaktoren n zeigen.  

Die experimentellen I-U Kennlinien werden hinsichtlich der Temperaturabhängigkeit der 

exponentiellen Steigung B(T) und des Vorfaktors A(T) ausgewertet und mit diesen Modellen 

verglichen.  

4.2 Experimentelle Strom-Spannungskennlinien  

Die Messung der Strom-Spannungskennlinien von (n)a-Si/(p)-c-Si Heterodioden wurde bei 

Temperaturen von 90 K bis 340 K an verschiedenen Proben durchgeführt. Für die tempera-
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turabhängigen Messungen wurden die Proben auf einem mit Metall bedampften Glassubstrat 

befestigt, so daß die Kontaktierung des Front- und des Rückkontakts von der gleichen Seite 

durch einen gefederten Kontaktstift erfolgen kann. Neben der Probe wurde auch der Tempe-

raturfühler auf dem Glassubstrat befestigt. Dieses Glassubstrat wird an einem Kupferblock 

befestigt, der mit flüssigem Stickstoff durchspült, und durch einen elektrischen Heizdraht 

erwärmt werden kann. Die gesamte Messung wird in einer Vakuumkammer durchgeführt. 

Als Spannungsversorgung und Strommeßgerät dient eine Keithley 230 Spannungsquelle und 

ein Keithley 617 Elektrometer.  

Die Charakteristik der I-U Kennlinien hängt dabei merklich von der Präparation der Pro-

ben ab. In diesem Kapitel werden die Kennlinien von ausgewählten Proben gezeigt, die typi-

sche Merkmale enthalten und die gute Diodeneigenschaften bei Raumtemperatur aufweisen. 

Als Vergleich dazu wird die Kennlinie einer Diode mit geringerem Verhältnis der Stromdich-

ten bei Sperr-/Flußrichtung vorgestellt.  

In Abbildung 4.2 sind die I-U Kennlinien der Probe MW65 mit Al-Frontkontakten darge-

stellt. 
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Diode (logarithmische Darstellung). In Flußrichtung sind drei Bereiche 
(I,II,III) mit unterschiedlichem Verhalten markiert   
rchlaßrichtung gibt es im wesentlichen drei Bereiche (gestrichelt). Bei tiefen Tempe-

nd geringen Spannungen erkennt man einen Bereich I mit einer flachen exponentiel-
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len Steigung. Bei höherer Spannung ist die Steigung größer (Bereich II). Der Übergang zwi-

schen diesen beiden Bereichen ist bei tiefen Temperaturen zu erkennen. Die Kennlinien wei-

sen in logarithmischer Darstellung einen deutlichen Knick auf. Mit zunehmender Temperatur 

verschiebt sich der Knick zu kleineren Spannungen. Der Übergang zwischen den beiden 

Steigungen nimmt auch in der Deutlichkeit ab. Für T>300 K ist kein Übergang mehr zu er-

kennen. Es existiert nur noch der steile Ast (Bereich II) der Strom-Spannungskennlinien. 

Werden diese zwei Bereiche unterschiedlicher exponentieller Steigung von zwei unterschied-

lichen Transportmechanismen verursacht, so läßt sich angeben, in welchem Spannungs- und 

Temperaturbereich welcher Mechanismus dominiert. Bei hohen Temperaturen ist allein der 

Transportmechanismus II dominierend. Bei tiefen Temperaturen hängt der vorherrschende 

Ladungsträgertransport von der angelegten Spannung ab. Bei niedrigen Spannungen be-

stimmt der Transportmechanimus I die Kennlinien, bei hohen Spannungen wird dieser vom 

Transportmechanismus II überlagert. 

Bei höheren Spannungen in Durchlaßrichtung ist schließlich kein exponentieller Zusam-

menhang mehr gegeben. Der Einfluß von Serienwiderständen wird merklich (Bereich III) In 

Sperrichtung wird keine Sättigung der Stromdichte mit der Spannung beobachtet. Die Strom-

dichte nimmt fast linear mit der Spannung zu. Die Temperaturabhängigkeit der Stromdichten 

wurde für Sperrspannungen und die Bereiche I und II ausgewertet. Dies soll durch Vergleich 

mit den Temperaturabhängigkeiten der theoretischen Modelle Aufschluß über den Trans-

portmechanismus der Ladungsträger in diesen Dioden geben. 

4.2.1 Analyse der Diodenparameter A(T) und B(T) durch ein 

2-Diodenmodell 
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Abb. 4.3 Ersatzschaltbild für das 2-Dioden-Modell mit Parallel- und S
rienwiderstand 
 

h die gemessenen Dunkelkennlinien durch theoretische Diodenmodelle beschreiben 

wurde durch Anpassen einer Diodengleichung getestet. Da der Strom bei niedrigen 
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Durchlaßspannungen im Bereich I höher liegt als man beim Verlauf nach einer einfachen 

Diodengleichung erwartet, liegt es nahe, daß ein zusätzlicher möglicher Strompfad parallel 

zur bestimmenden Diode gegeben ist. Als zusätzlicher Transportpfad wird ein Parallelwider-

stand angenommen, da auch in Sperrichtung der Strom fast linear von der Spannung abhängt. 

Durch nur eine Diode läßt sich die Kennlinie nur ungenügend für die beiden Bereiche I und II 

beschreiben (gestrichelte Linie in Abb. 4.4). Deshalb wurde noch zusätzlich eine zweite Dio-

de im Ersatzschaltbild eingeführt, die parallel zur ersten Diode angeordnet ist. Um auch die 

Begrenzung des exponentiellen Verhaltens bei hohen Durchlaßspannungen und hohen Strö-

men zu beschreiben wird noch ein Serienwiderstand eingeführt. Das verwendete Ersatz-

schaltbild ist in Abbildung 4.3 gezeigt. Aus diesem Modell erhält man eine implizite Glei-

chung für die Strom-Spannungskennlinien, die numerisch durch das Newtonverfahren gelöst 

wird.  

( )( ){ } ( ){ } ( )
1 1 2 2exp 1 exp 1 s

s s
p

U IR
I A B U IR A B U IR

R
−

 = − − + − − +                 (4.28) 

Für 300 und 160 K ist exemplarisch die mit dem Modell berechnete (durch Anpassen der 

Parameter in Gleichung 4.f.16) und die gemessene I-U Kurve in Abbildung 4.4 aufgetragen.  
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Man erkennt bei kleinen Spannungen in Durchlaß- und Sperrichtung die zu geringen 

Ströme, die sich unter Annahme von nur einer Diode ergeben (gestrichelte Linie). Diese Ab-

weichung ist bei tiefen Temperaturen deutlich stärker ausgeprägt als bei 300 K, da hier der 

Bereich I nicht so stark vom Bereich II überlagert wird. Insgesamt lassen sich die gemesse-

nen Kennlinien dieser Probe gut mit dem 2-Dioden-Modell annähern. Die Interpretation der 

Beiträge der zwei Dioden wird aus der Temperaturabhängigkeit der Diodenparameter ermit-

telt. Oft wird aus einer Diodenkennlinie bei nur einer Temperatur unter Annahme einer 

Spannungsabhängigkeit des Stroms der Form [exp(U/nkT)-1]  in Durchlaßrichtung aus der 

Steigung der Kennlinie der sogenannte Diodenqualitätsfaktor n ermittelt. Eine solche Aus-

wertung würde hier bei 300 K bei einer exponentiellen Steigung B=27 V-1 einen 

Qualitätsfaktor von 1.43 ergeben. Daß diese Annahme in diesem Fall jedoch nicht gerechtfer-

tigt ist, wird bei der Temperaturabhängigkeit der Diodenparameter deutlich. 

4.2.2 Temperaturabhängigkeit der Diodenparameter 

Zur Charakterisierung des Stroms in Durchlaßrichtung wird die exponentielle Steigung B(T) 

und der Vorfaktor A(T) nach Gleichung 4.26 für beide exponentiellen Bereiche I und II ge-

sondert ausgewertet. Beim Ladungsträgertransport in Durchlaßrichtung werden Elektronen 

vom n-dotierten amorphen Silizium in Richtung des Heteroübergangs transportiert (In der 

Situation in Bild 4.1 fließen Elektronen von links nach rechts zum c-Si). Von der linken Seite 

wird der Heteroübergang mit einem Löcherüberschuß versorgt. Es soll nun geklärt werden, 

welcher Mechanismus den Strom am Heteroübergang dominiert.  

In den Abbildungen 4.5 und 4.6 sind die exponentielle Steigung  B(T) und der Vorfaktor  

A(T) (nach Gl. 4.26) für die Bereiche I und II gegen 1/T aufgetragen. Man erkennt für beide 

Bereiche eine deutlich unterschiedliche exponentielle Steigung, die jedoch in beiden Fällen 

schwach mit der Temperatur ansteigt. Der Strom im Bereich I wird vom Bereich II bei hohen 

Temperaturen überlagert. Deshalb geht die exponentielle Steigung dort von den niedrigen 

Steigungen des Bereich I in die hohen Steigungen des Bereich II über. Die Werte der Stei-

gungen dort resultieren aus einer Mischung der beiden Transportmechanismen. Als Vergleich 

dazu sind die Temperaturabhängigkeiten der exponentiellen Steigung aufgetragen (gestrichel-

te Linie), die sich aus dem Modell des Rekombinationsstrom von Shockley mit der Steigung 

1/2kT, dem Diffusionsstrommodell mit 1/kT und dem Tunneln durch die Spitze von Padovani 

und Stratton [Padovani65], das bei hoher Dotierung nur schwach temperaturabhängig ist. Um 

Steigungen in der Größe der gemessenen Werte zu erhalten, wurde der Parameter E00 zu 
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43 meV gewählt, was einer Dotierung von 6×1019 cm-3 entspricht.  

Die Steigung nimmt  für den Fall eines Rekombinations- oder Diffusionsstroms deutlich 

mit höherer Temperatur ab. Im Vergleich dazu sind die aus der Messungen erhaltenen Werte 

nahezu konstant. Die Transportmodelle für Diffusionsstrom, Rekombinationsstrom und 

thermionische Emission kommen deshalb nicht in Frage. Beide Steigungen deuten auf Tun-

nelmechanismen hin.  
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Zur Klärung, ob es sich um Tunneln durch Spitzen im Leitungs- oder Valenzband handelt, 

oder ob Ladungsträger in Defekte tunneln, wird die Temperaturabhängigkeit des Vorfaktors 

A(T) herangezogen. In Abbildung 4.5 ist der Vorfaktor der Stromdichten in einem Arrheni-

usplot aufgetragen. Im Bereich I handelt es sich hier deutlich um einen thermisch aktivierten 

Prozeß. Man erhält aus der konstanten Steigung der Kurve eine Aktivierungsenergie von 0.16 

eV.  

Im Bereich II erhält man keine Gerade. Aus einer Regressionsgerade, die den Anstieg nur 

grob beschreibt, ergibt sich eine mittlere Aktivierungsenergie von 0.29 eV. Die Kurve zeigt 

jedoch eine zunehmende Steigung zu höherer Temperatur. Es wurde auch getestet, ob sich 

aus einem modifizierten Richardsonplot eine Gerade ergibt, bei der der Vorfaktor zuerst 

durch das Quadrat der absoluten Temperatur geteilt wird und dann erst logarithmiert wird. 

Dies wird bei thermionischem Strom angewendet, um die Aktivierungsenergie zu erhalten, 

da in diesem Modell der Vorfaktor eine Temperaturabhängigkeit der Form A*T2exp(Eakt/kT) 

besitzt. Im Fall eines Tunnelstroms durch eine Spitze ist der Vorfaktor von der Form 

A*Texp(Eakt/kT). Deshalb wurde in diesem Plot nicht durch das Quadrat der Temperatur, son-

dern durch die Temperatur selbst geteilt. Aber auch in diesem modifizierten und im eigentli-

chen Richardsonplot ergibt sich jedoch keine Gerade. Aus diesem Grund wird für den Be-

reich II eine scheinbare, temperaturabhängige Aktivierungsenergie aus der temperaturabhän-

gigen Steigung der Kurve ermittelt.          
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Abb. 4.7: Temperaturabhängige Ak-
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Diese Aktivierungsenergie im Bereich II ist in Abbildung 4.7 aufgetragen. Sie liegt bei tie-

fen Temperaturen unter 160 K etwa bei 0.22 eV und steigt dann bei hohen Temperaturen auf 
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Werte von etwa 0.40 eV. Eine solche Verschiebung der Aktivierungsenergie könnte durch 

die starke Temperaturabhängigkeit des Ferminiveaus im amorphen Silizium verursacht wer-

den, womit sich auch die Barrieren verformen können. Für hoch n-dotiertes amorphes Silizi-

um, dessen Ferminiveau Ec-Ef bei Raumtemperatur etwa bei 0.25-0.3 eV unter dem Lei-

tungsband liegt, verschiebt sich dieses bei tiefen Temperaturen von ca. 140 K um etwa 0.15 

eV näher zum Leitungsband [Ley84]. Eine Sättigung des Ferminiveaus zu noch tieferen 

Temperaturen läßt sich nicht erkennen.  

Nach dem Vorfaktor des Tunnelmodells von Crowell und Rideout [Crowell69] geht der 

Abstand des Ferminiveaus von der Leitungsbandkante direkt in die Aktivierungsenergie ein 

(Gl. 4.24). Eine so starke Verschiebung des Ferminiveaus muß dann auch zur Erhöhung der 

Aktivierungsenergie zu hohen Temperaturen führen. Die exponentielle Steigung wird von 

diesem Tunnelmodell mit 1/E0 vorhergesagt. Diese liegt bei einer Dotierung von 6×1019 cm-3 

bei Werten von ca. 22 V-1, wie in Abb. 4.8 zu sehen ist. Dies paßt gut zu der in der Simulati-

on erhaltenen Dotierdichte von 6.8×1019 cm-3, die benötigt wird, um für stark n+-dotiertes a-

Si:H mit gemessenen Defektdichte von ca. 1019 cm-3 (aus CPM) und flachen Bandausläufern 

mit angenommenen charakteristischen Energien von 0.12 eV ein Ferminiveau von 0.25 eV 

unter dem Leitungsband zu erhalten. Dies wurde aus Leitfähigkeitsmessungen bestimmt. Mit 

dem Tunneln von Elektronen durch eine Spitze im Leitungsband läßt sich also der Strom im 

Bereich II bei hohen Temperaturen sowie bei niedrigen Temperaturen und hohen Durch-

laßspannungen erklären (Eine Spitze im Valenzband existiert bei der (n)a-Si/(p)c-Si Struktur 

nicht).  

Bei tiefen Temperaturen und geringen Durchlaßspannungen findet  ein anderer Ladungs-

trägertransport über den Heteroübergang statt. Ein Tunneln von Löchern aus dem kristallinen 

Silizium in Defekte im amorphen Silizium und anschließendem Elektroneneinfang nach dem 

Modell des Multi-Tunneln-Einfang/Emission (MTCE) müßte die Aktivierungsenergien des 

n+-dotierten a-Si:H ergeben. Dies sind bei niedrigen Temperaturen (<120 K) ca. 0.08 eV und 

ca. 0.17-0.20 eV für T>160 K. Dies entspricht jedoch nicht der konstanten Aktivierungsener-

gie von 0.164 eV. 

Dieser Wert stimmt jedoch mit dem erwarteten Ferminiveau (Ef-Ev) im kristallinen Silizi-

um von 0.17 eV sehr gut überein. Deshalb kann man den Ladungsträgertransport im Be-

reich I mit einem (Multi-)Tunneln von Elektronen in Defekte im kristallinen Silizium und 

anschließendem Löchereinfang erklären (Transportpfad e) in Abb. 4.1). Dies ist einerseits 

vorstellbar, da durch eine Leitungsbanddiskontinuität am Heteroübergang eine Inversions-

schicht vorhanden sein kann, d.h. auch im p-dotierten kristallinen Silizium dominieren die 
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Elektronen nahe am Heteroübergang. Andererseits erwartet man im qualitativen hochwerti-

gen kristallinen Silizium (float zone Wafer!) keine hohe Defektdichte, die diesen 

Transportprozeß ermöglicht. Im nächsten Kapitel wird jedoch durch Kapazitätsmessungen 

gezeigt werden, daß bei der a-Si.H-Beschichtung des Wafers Defekte erzeugt werden. Da-

durch wird dieser Transportprozeß plausibel. Bei erhöhter Defektdichte im kristallinen Silizi-

um sollte die Stromdichte im Bereich I ansteigen. Dies zeigt sich bei den Kennlinien einer 

(n)-a-Si/(p)-c-Si Diode ohne intrinsische a-Si:H Zwischenschicht, die in Kapitel 4.2.5 gezeigt 

wird. Daß dieser Transportprozeß nur bei kleinen Spannungen in Flußrichtung erscheint, paßt 

auch gut zu der Tatsache, daß die Tunnelwahrscheinlichkeit mit zunehmender Spannnung 

und damit abnehmendem elektrischen Feld kleiner wird und dieser Transport dadurch ver-

hindert wird. 

4.2.3 Strom-Spannung in Sperrichtung 

In Sperrichtung sättigt der Strom mit zunehmender Spannung nicht, sondern zeigt bei höhe-

ren Spannungen (-1V) einen fast linearen Zusammenhang zwischen Spannung und Strom 

(Abb. 4.8). Bei niedrigeren Sperrspannungen kann das nichtlineare Verhalten durch Genera-

tion von Ladungsträgern aus Defekten in der Raumladungszone erklärt werden, was dem 

umgekehrten Prozeß des Bereich I in Flußrichtung entspricht. Wenn die Defektdichte in der 

Raumladungszone nicht homogen ist, wird die Stromdichte nicht proportional zur Weite der 

Raumladungszone sein.  
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Der lineare Zusammenhang bei höheren Sperrspannungen läßt sich durch ein Ersatz-

schaltbild mit einem parallel zur Diode geschaltetem Widerstand erklären. Der dadurch er-

höhte Strom überlagert nun den eigentlichen Diodenstrom. Dies macht sich auch in Durch-

laßrichtung bei kleinen angelegten Spannungen störend bemerkbar.                                                                

Zur Auswertung der Bereiche, die einen exponentiellen Anstieg des Stroms mit der Span-

nung zeigen, wurde deshalb der Sperrstrom vom Durchlaßstrom abgezogen. Dadurch läßt 

sich der Einfluß eines Parallelwiderstands eliminieren, vorausgesetzt, daß der Strom in Sperr-

richtung hauptsächlich durch den Parallelstrom gegeben ist.  
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Abb. 4.9 Temperaturabhängkeit der  
Stromdichte bei �0.5 V (Sperrrich-
tung) 

Aus der Temperaturabhängigkeit des Sperrstroms bei -0.5 V erhält man aus einem Arrhe-

niusplot, der in Abb. 4.9 gezeigt wird, eine Aktivierungsenergie von 0.167 eV. Diese Akti-

vierungsenergie entspricht der Leitfähigkeit des Parallelwiderstands und ist damit so hoch 

wie das Ferminiveau des p-dotierten kristallinen Siliziums, das mit einem spezifischen Wi-

derstand von 0.5 Ωcm eine Dotierung von etwa 3×1016 cm-3 und ein Ferminiveau von ca. 

0.17 eV unterhalb der Leitungsbandkante hat.  

Wie kann man sich einen solchen Parallelwiderstand vorstellen, der eine thermische Akti-

vierung der Leitfähigkeit wie das kristalline Silizium zeigt? Dazu muß der Frontkontakt aus 

Aluminium kleine Kontakte mit dem kristallinen Silizium besitzen. Dies kann geschehen, 

wenn die amorphe Siliziumschicht Löcher aufweist.  Daß vor allem bei dünnen amorphem 

Silizium, das mit Gleichstrom-Glimmentladung (DC-PECVD) hergestellt wurde, ein deutli-

ches Inselwachstum auftritt, wurde von Wanka [Wanka97] durch in-situ Ellipsometrie und 
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Rasterkraftmikroskopie festgestellt. Eine andere Möglichkeit sind Spitzen aus dem kristalli-

nem Wafer, die vom dünnen (<100 nm) amorphen Silizium nicht komplett zugedeckt sind, 

wodurch das Aluminium den Wafer an den Spitzen kontaktiert. Daß der Wafer nach dem 

Abätzen der Oxidschicht Spitzen aufweist ist vor allem bei (100) Orientierung möglich, wie 

sie hier verwendet wurde. Beim Ätzen mit gepufferter Flußsäure HF:NH4F werden (111) 

Flächen bis auf eine Atomlage glatt geätzt [Higashi91]. Dies führt jedoch bei (100) Wafern 

dazu, daß kleine (111) Flächen ausgeätzt werden. Es entsteht also eine gezackte Oberfläche, 

die jedoch keine steilen Flanken aufweist. Nach Profilometer-Messungen und AFM-

Messungen der Waferoberfläche nach dem Ätzen konnten jedoch nur Rauhigkeiten der Ober-

fläche im Bereich bis 10 Nanometer festgestellt werden. Daß diese Spitzen eine Größenord-

nung von 30 nm erreichen, die nicht von a-Si:H bedeckt werden, ist damit unwahrscheinlich. 

Werden AFM-Messungen nach der a-Si:H Beschichtung durchgeführt, zeigt sich eine verrin-

gerte Rauhigkeit von weniger als 4 nm. 
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Abb. 4.10 Mögliche Leckströme in Sperrichtung durch Löcher in der 
amorphen Schicht 
ie amorphe Schicht eine leitende Verbindung zum Kontakt auf der Waferrückseite 

liche Kanten hat, was ebenfalls zu Strömen parallel zur Diode führen würde, läßt 

chließen, weil das amorphe Silizium nicht die ganze Oberfläche des Wafers bedeckt. 

rhöhten  Leckströme zeigen sich tatsächlich  bei großflächigen Frontkontakten (aus 

d anschließendem Brechen des Wafers in kleine Stücke 

en Parallelwiderstand könnten also feine Löcher in der amorphen Schicht 

rtlich sein. Daß mit dünner werdender amorpher Schicht der Parallelwiderstand ab-

der lineare Sperrstrom damit zunimmt, spricht ebenfalls für einen derartiges 

kommen des Parallelstroms. Dies führt bei zu geringen Schichtdicken zum Verlust 

eneigenschaft. Die Aktivierungsenergie von 0.167 eV des Sperrstroms entspricht 

r Aktivierungsenergien der Leitfähigkeit des (p)-c-Si. Daraus wird ersichtlich, daß 

flächenbehandlung für die Qualität der Dioden eine wichtige Rolle spielt. 
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4.2.4 Probe mit Wasserstoff-Plasma Behandlung 

Ein Beispiel, wie die Charakteristik der I-U Kennlinien von der Präparation der Proben ab-

hängt, wird anhand einer (n,i)a-Si:H/(p)c-Si (Probe MW60, gleiche Struktur wie bei der vor-

herigen Probe) deutlich, die vor der Beschichtung mit a-Si:H 5 Minuten einem Wasserstoff-

plasma ausgesetzt wurde. Diese Probe zeigt einen Wirkungsgrad als Solarzelle von ca. 9 % 

bei 100 mW/cm2 Beleuchtung mit Weißlicht. Eine qualitativ sehr ähnliche Strom-

Spannungscharakteristik wurde auch an einer (n/i)a-Si/(p)c-Si  Probe gemessen, die von M. 

Kolter vom Forschungszentrum Jülich zur Verfügung gestellt wurde. 
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Abb. 4.11 Temperaturabhängige Strom-
dichte-Spannungs-Kennlinien einer 
(n/i)-a-Si:H/(p)-c-Si Diode mit Wasser-
stoffplasma-Behandlung 
 

Ebenso wie bei der vorher gezeigten, existiert kein einfacher exponentieller Zusammen-

hang zwischen Strom und Spannung in Durchlaßrichtung, sondern es sind wieder zwei Be-

reiche mit unterschiedlichem exponentiellem Verhalten vorhanden. Jedoch sind bei kleinen 

Durchlaßspannungen (Bereich I) die Kennlinien hier sehr steil. Bei höheren Spannungen ge-

hen sie in einen Bereich II mit einer niedrigeren exponentiellen Steigung über. Es ist am Ü-

bergang deutlich ein Knick bei ca. +0.3V in den Kurven zu erkennen. Bei hohen Temperatu-

ren ist nur noch der exponentiell ansteigender Bereich II  zu erkennen. Bei allen Temperatu-

ren nehmen die Stromdichten für hohe Durchlaßspannungen nahe +1V wiederum nicht mehr 

exponentiell mit der Spannung zu. Die Stromdichte hängt hier mit einem Potenzgesetz von 

der Spannung ab (Bereich III). 

Dieses Verhalten der zwei Bereiche kann nicht mehr durch die Möglichkeit zweier Trans-
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portprozesse für die Ladungsträger durch eine Parallelschaltung  erklärt werden, da der Be-

reich II mit den hohen Stromdichten den Bereich I überlagern müßte. Hier findet eine Limi-

tierung der Stromdichte durch den Transportmechanismus des Bereich II statt. 

Um für die Bereiche I und II eine Aussage über den Transportmechanimus zu erfahren, 

wurden wieder jeweils für die beiden exponentielle Steigung B(T) und der Vorfaktor A(T) 

bestimmt. In Abbildung 4.12 ist die exponentielle Steigung der Bereiche gegen die reziproke 

Temperatur aufgetragen. Zum Vergleich werden die Kurven 1/2kT, die sich aus der Steigung 

für das Rekombinationsmodell von Shockley ergibt, sowie die fast konstante exponentielle 

Steigung des Tunnelmodells von Padovani und Stratton gezeigt. Die 1/kT Kurve, die dem 

Modell für Diffusion und für thermionische Emission entspricht, wäre in dieser Abbildung 

doppelt so hoch und liegt von den Meßwerten noch weiter entfernt.  
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Abb. 4.12 Exponentielle Steigung B(T) (nach Gl. 4.26) einer (n)/(i)-a-Si:H/(p)-
c-Si Diode mit H-Plasma-Behandlung in Vorwärtsspannung im Vergleich mit 
theoretischen Modellen für die Bereiche I und II

 

 Bereich II ist die exponentielle Steigung B(T) mit Werten von 12-13 V-1 nahezu kon-

 und nimmt nur für Temperaturen oberhalb 250 K leicht auf etwa 10 V-1 ab, was auf ein 

elmodell schließen läßt. Im Bereich I nimmt die exponentielle Steigung bei tiefen Tem-

uren deutlich mit der Temperatur ab. Es ergibt sich ein Verlauf, der einem 1/nkT Gesetz 

ch ist. Bei tiefen Temperaturen nähert sich die exponentielle Steigung der 1/2kT Kurve.  

ieder wird bei tiefen Temperaturen wird der Strom in Durchlaßrichtung also von 2 ver-

denen Transportmechanismen bei verschiedenen Spannungen bestimmt, während bei 
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hohen Temperaturen (T>260K) ein Transport dominiert.  

Im Bereich II ist bei tiefen Temperaturen wieder ein Tunnelprozeß für den Strom maßgeb-

lich, da die Steigung B(T) etwa konstant ist. Die sehr geringe Aktivierungsenergie des Vor-

faktors A(T) von 70 meV stimmt in diesem Bereich etwa mit der Aktivierungsenergie der 

Leitfähigkeit des (n)a-Si:H, und damit mit der Aktivierungsenergie der fast freien Elektronen 

überein, was für den Bereich II auf Multi-Tunneln mit Elektroneneinfang deutet. 

Bei kleinen Durchlaßspannungen zeigt der Parameter B(T) für den Bereich I eine deutliche 

Temperaturabhängigkeit. Die Werte liegen etwas unter denen für das Rekombinationsmodell, 

kommen diesen jedoch nahe.  
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Abb. 4.13 Vorfaktor der Stromdichte A(T) (nach Gl. 4.26) einer (n)/(i)-a-Si:H/(p)-
c-Si Diode mit H-Plasma-Behandlung in Vorwärtsspannung für die Bereiche I und II

 

Die Aktivierungsenergie von etwa 0.27 eV in Abbildung 4.13 (Bei einer Auswertung der 

Steigung bei 300K liegt sie etwa bei 0.30eV) stimmt mit der des Modells des Rekombinati-

onsstrom von Eg/2 jedoch nicht überein. Ebenfalls deutlich kleinere Aktivierungsenergien als 

die halbe Bandlücke wurden auch von VanCleef  [vanCleef97] mit 0.45 eV und von Rahman 

[Rahman84] festgestellt. VanCleef bietet als Erklärungsmöglichkeit dafür die mangelnde 

Versorgung des Gebiets der Raumladungszone mit Elektronen (in der hier verwendeten Do-

tierung) an, die zuerst die Barriere am Interface überwinden müssen, wodurch die Aktivie-

rung des Prozesses geändert wird. Es ist jedoch schwierig, die Auswirkungen solcher Mi-

schungen von Transportprozessen abzuschätzen.  
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4.2.5 Heterodiode ohne intrinsische Zwischenschicht 

In Abbildung 4.14 sind zum Vergleich dazu Dunkelkennlinien einer (n)a-Si:H/(p)c-Si Diode 

(Probe MW50) ohne intrinsische a-Si-Zwischenschicht gezeigt. Diese Probe zeigt in Durch-

laßrichtung zwei unterschiedliche Bereiche mit unterschiedlicher Steigung. Im Gegensatz zu 

den zuvor gezeigten Kennlinien sind diese zwei verschiedenen Bereiche jedoch auch bei ho-

hen Temperaturen über 300 K noch zu sehen.  
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Abb. 4.14: Temperaturabhängige I-U Kennlinien einer (n)-a-Si:H(p)-c-Si Diode
ohne i-a-Si:H Zwischenschicht  

 

In Sperrichtung ist die Stromdichte mit ca. 5×10-4A/cm2 deutlich höher als bei den bisher 

gezeigten Dioden. Die Gleichrichtungseigenschaft dieser Probe ist mit einem Durch-

laß/Sperrverhältnis von ca. 300 bei +/- 1V deutlich schlechter. Die Eignung dieser Probe als 

Solarzelle ist dadurch geringer. Der hohe Sperrstrom reduziert den Füllfaktor der Solarzel-

lenkennlinie und damit den erzielbaren Wirkungsgrad. An der Grenzfläche ist nun statt in-

trinsischem hoch dotiertes und defektreiches a-Si:H vorhanden. Dies deutet auf den schon 

erwähnten Einfluß von grenzflächennahen Defekten auf den Ladungsträgertransport des Be-

reich I bei kleinen Spannungen in Durchlaß- und Sperrichtungen hin. Je defektreicher die 

Schicht nahe der Grenzfläche ist, desto höher ist die Stromdichte. 
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4.2.6  Vergleich der Ergebnisse mit anderen Arbeiten 

Im der folgenden Tabelle werden als Vergleich mit den hier präsentierten Untersuchungen 

die wichtigsten Ergebnisse anderer Gruppen aus Strom-Spannungsmessungen an verschiede-

nen a-Si:H/c-Si (und einer a-Si:H/c-GaAs) Heterodioden zusammengestellt:  

 

Tabelle 4.2: Literaturvergleich Strom-Spannungskennlinien 

Literatur- 

verweis 

Struktur, 

Temperatur-

Bereich 

Experimentelle 

Ergebnisse 

Vorgeschlagenes 

Transportmodell 

Auswertungen 

[Matsuura84, 

Matsuura89] 

(i)a-Si:H/(p)c-Si  

 

290-360 K 

Konstante (tem-

peraturunabhän-

gige) Steigung 

 

 

 

 

 

 

 

In Sperrichtung 

Potenzgesetz der 

Form I~U0.5 

Tunnelmodell von 

Riben und Feucht 

[Riben66, Riben66b] 

wird erweitert zum 

MTCE Modell (Multi-

Tunneling-Capture-

Emission), das in Ka-

pitel 4.1.5 vorgestellt 

wurde 

 

Generation von La-

dungsträgern in der 

Raumladungszone  

Aktivierungsenergie 

des Stromvorfaktors 

bei 0.63-0.80 eV, 

was  etwa der A

vierungsenergie der 

Leitfähigkeit des 

a-Si:H entspricht. 

kti-

Multi-Tunneln von 

Löchern ins a-Si:H 

und folgender Lö-

cheremission (3 

proben) bzw. Elekt-

roneneinfang 

(1Probe) 

[Mimura92], 

[Mimura85] 

(p,i)a-Si:H/(n)c-Si 

bzw. 

(p,i)a-Si:H/(n)-GaAs 

 

T>290  K 

Konstante (tem-

peraturunabhän-

gige) Steigung für 

kleine Durch-

laßspannung. 

 

 

 

höhere Durch-

laßspannung: 

I~Um
  

MTCE  

 

 

 

 

 

 

Raumladungsbegrenzte 

Ströme 

 

 

Zusammenhang 

zwischen hohem 

Sperrstrom und 

Interfacedefektdichte

 

 

m~8 
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[dellaSala95] (n)/(i)a-Si:H/(p)c-Si 

T>300 K 

Konstante Stei-

gung 

Bei längerer HF-

Ätzzeit zusätzlich 

erhöhter Strom 

bei kleiner Durch-

laßspannung 

MTCE   

Interfacedefekte 

(sieht man auch bei 

Kapazitätsmessung) 

[Marsal96, 

Marsal96b, 

Marsal97] 

(n)a-Si:H/(p)c-Si 

T>290 K 

Keine temperatu-

runabhängige 

Steigung sondern 

I~exp(eV/nkT) 

höhere Durch-

laßspannung: 

I~Um
  

Rekombinationsströme

 

 

 

Raumladungsbegrenzte 

Ströme 

n=1.1, .. 1.3 

Aktivierungsenergie 

Vorfaktor ~0.86 eV 

(~Egap/2) 

 

[Kolter95, Kol-

ter97] 

(n)a-Si/(p)c-Si  

300 K 

Fit mit 2-

Diodenmodell 

(parallel) 

 

Durch Stickstoff-

plasma vor 

a-Si:H-

Beschichtung 

Erniedrigung des 

Stroms bei klei-

nen Spannungen  

 Zusammenhang 

zwischen erhöhtem 

Sperrstrom und 

Strom bei kleinen 

Durchlaßspannungen

[vanCleef96, 

vanCleef98] 

(p)a-SiC:H/(n)c-Si 

 

100-400 K 

Für T>300 K 

temperaturunab-

hängige Steigung 

 

200<T<300 K  

I~exp(eV/nkT)  

Entweder MTCE oder 

Tunneln durch Va-

lenzbandspitze 

 

Rekombinationsstrom 

Aktivierungsenergie 

0.55 eV 

 

 

Aktivierungsenergie 

0.45 eV,    n~2 
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[Jagannathan96, 

Jagannathan97] 

(n)a-Si/(p)c-Si Dioden 

unterschiedliche Her-

stellung (a-Si:H 

PECVD und Sputtern) 

 

100-400 K 

Für T>280 k

stante Steigung 

on-

 

 

 

Für T<280 erhöh-

ter Strom für 

kleine Spannun-

gen (vor allem bei 

gesputtertem 

a-Si:H) 

MTCE Starke Streuung der 

Werte für unter-

schiedliche Proben 

 

 

Vermutung : Ionen-

beschuß des Wafers 

 

Zusammenfassend kann man feststellen, daß bei tiefen Temperaturen alle Dioden zwei unter-

schiedliche exponentielle Steigungen bei verschieden hohen Durchlaßspannungen aufweisen. 

Dieses Verhalten, das oft durch ein 2-Diodenmodell beschrieben wird, tritt bei schlechteren 

Dioden, die einen höheren Sperrstrom zeigen, auch noch bei Temperaturen > 300 K auf, 

während gute Dioden mit einem kleinem Sperrstrom bei hohen Temperaturen nur noch eine 

exponentielle Steigung über den Spannungsbereich besitzen. Diese teils unterschiedlichen 

Ergebnisse der Dunkel-Strom-Spannungsmessungen rühren sicherlich von der unterschiedli-

chen Präparation der Dioden her. Der wichtige Einfluß der Oberflächenbehandlung wie Ät-

zen mit HF-Lösungen oder Plasmabehandlungen vor dem Beschichten des Wafers mit a-Si:H 

wird dabei deutlich.  

4.3 Strom-Spannung unter Beleuchtung 

Im folgenden wird das Verhalten der Heterodioden unter Beleuchtung betrachtet. Zum Ver-

gleich mit den gemessenen Hellkennlinien und zur Veranschaulichung der auftretenden Ef-

fekte werden Simulationsrechnungen präsentiert. 

Unter Beleuchtung durch die amorphe Seite werden Ladungsträger vor allem im kristalli-

nen Silizium generiert. Wegen der geringen Dicke der amorphen Schicht von 30-60 nm wird 

nur kurzwelliges Licht (<500nm) dort stark absorbiert. Für größere Wellenlängen wird der 

größte Teil der Ladungsträger im 200 µm dicken kristallinen Wafer erzeugt. Falls keine zu 

hohe Durchlaßspannung anliegt, diffundieren die dort erzeugten Elektronen über die a-Si/c-Si 

Grenzfläche zur (n) a-Si:H Seite und zum Frontkontakt. Dabei müssen sie eine an der Grenz-

fläche zum Frontkontakt vorhandene Barriere im Leitungsband überwinden. Die Löcher dif-
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fundieren zum Rückseitenkontakt im c-Si. Dies ist in Abb. 4.15 schematisch dargestellt. 

 

Ev

Ef

Ec

(n) amorph (p) kristallin

Abb 4.15 (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Heterodiode unter Beleuchtung, Schematisches 
Banddiagramm. Wegen der geringen a-Si:H-Schichtdicke findet Absorption 
überwiegend im c-Si statt  

Der gesamte Strom kann unter einigen Vereinfachungen durch    

( ){ }( ) (J U A T ) exp 1 LB T U J= − −                                            (4.29) 

ausgedrückt werden [z.B. Wagemann94], wobei der erste Term die übliche Diodengleichung, 

der zweite den durch Licht erzeugten Strom darstellt. 

Für die Beleuchtung der Proben wurde eine Halogenlampe verwendet. Mit Hilfe einer 

Kondensorlinse und einer Konzentratorlinse wurde das Licht so gebündelt, daß die Beleuch-

tungsstärke 100 mW/cm2 erreicht. Dies entspricht der Leistungsdichte der AM 1.5 Strahlung. 

Im Vergleich zu einem AM 1.5 Spektrum ist der Anteil der Strahlung im roten und infraroten 

Bereich beim verwendeten Aufbau jedoch zu hoch. Die Bestimmung eines Solarzellenwir-

kungsgrades ist deshalb nicht präzise. Um die Erwärmung der Proben durch Infrarotstrah-

lung, die vor allem bei tiefen Temperaturen sehr störend sein kann, zu verringern, wurde ein 

ca. 1 cm dicker Wasserfilter in den Strahlengang gebracht. Die Beleuchtungsstärke  konnte 

durch zusätzliches Einbringen von Graufiltern variiert werden. Bei der Messung der Strom-

Spannungskennlinien unter Beleuchtung wurde auf die Probe eine Maske aufgelegt, um die 

Sammlung von Ladungsträgern auf einer definierten Fläche zu erhalten [Brüggemann99]. 

In Abbildung 4.16 sind die I-U Kennlinien unter Beleuchtung mit 100 mW/cm2 Weißlicht 

bei Temperaturen zwischen 90 und 340 K dargestellt. Bei hohen Temperaturen über 180 K 

erhält man die für Solarzellen typischen Kennlinien. Die Leerlaufspannung Uoc (Index �oc� 

von Open Circuit Voltage) nimmt wie erwartet mit tieferen Temperaturen zu. Unter 160 K 

erkennt man bei Spannungen in Durchlaßrichtung eine mit tieferen Temperaturen immer 

deutlicher ausgeprägte S-Form der Kennlinie. 
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 Abb. 4.16: Hellkennlinie einer (n)/(i)-a-Si:H/(p)-c-Si Heterodiode unter Beleuch-
tung mit Weißlicht (100 mW/cm2) bei Temperaturen von 90-340 K  

 

Um diesen Sachverhalt einschätzen zu können, ist in Abb. 4.17 eine ideale Solarzellen-

kennlinie unter Beleuchtung sowie eine Kennlinie unter Einfluß eines Serien- (Rs) und eines 

Parallelwiderstands (Rp) aufgetragen. Die Strom-Spannungskennlinie läßt sich in diesem Fall 

beschreiben durch: 

( ){ } ( )exp 1 s
s L

p

U IR
I A B U IR

R
−

= − − +   I−                               (4.30) 
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              Abb. 4.17 Ideale und nichtideale I-U-Kennlinie einer Solarzelle im Dunklen und
unter Beleuchtung (). Einfluß eines Serien- und Parallelwiderstands auf die Hell-
kennlinie  (- -). (Uoc: Leerlaufspannung, Isc: Kurzschlußstromdichte, MPP: Maxi-
mum Power Point) 
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Der Parallelwiderstand führt im Bereich kleiner Ströme zu einer Drehung der Kennlinie 

um den Schnittpunkt der Kennlinie mit der Stromdichte-Achse (U=0), da bei kleinen Span-

nungen ( in beiden Richtungen ) die Diode vom Parallelwiderstand überbrückt wird und der 

Strom somit hauptsächlich über den Parallelwiderstand geleitet wird. Der Serienwiderstand 

führt im Bereich hoher Stromdichten zu einer Drehung um den Schnittpunkt mit der Span-

nungs-Achse (j=0) da zusätzlich zur Diode noch Spannung am Serienwiderstand abfällt und 

das Vorzeichen des Spannungsabfalls identisch mit dem Vorzeichen der Stromdichte ist. Aus 

der Hell-I-U-Kennlinie lassen sich Rp bei Sperrspannungen und für hohe Spannungen in 

Flußrichtung Rs (auch aus der Dunkelkennlinie) aus der Steigung dU/dI ermitteln. 

Bei einer Halbleiterdiode kann ein Parallelwiderstands zustande kommen, indem die Be-

schichtung mit n-dotiertem a-Si:H auf dem Wafer kleine Löcher aufweist und der Frontkon-

takt direkt mit dem p-dotiertem Wafer in Kontakt kommt. Auch an Bruchkanten kann eine 

direkte Berührung sogar mit dem metallischen Rückkontakt erfolgen. (Die Beschichtung mit 

a-Si:H und dem Frontkontakt  ist bei den hier vorliegenden Proben jedoch nicht über die gan-

ze Waferoberfläche ausgedehnt, weshalb eine Kontaktierung über Kanten auszuschließen 

ist). Ein erhöhter Serienwiderstand kann von Metall-Halbleiterkontakten herrühren oder auch 

von zu geringer Leitfähigkeit einer Halbleiterschicht.  

Der Einfluß von linearen Termen, wie Widerständen in Serie oder parallel zur Diode, führt 

jedoch in keinem Fall zur Ausprägung einer S-Form sondern zu einer Abflachung der Kurve. 

Die S-Form stammt folglich entweder vom a-Si:H/c-Si-Übergang selbst oder von anderen 

nichtlinearen Effekten des Bauelements.  

4.4 Einfluß von Barrieren auf die Strom-Spannungs-

Hellkennlinie 

In diesem Abschnitt werden numerische Strom-Spannungskennlinien von Heterodioden 

berechnet. Dabei werden zuerst Effekte, die von Schottkybarrieren an Front- und Rückkon-

takt verursacht werden, untersucht. Danach wird der Einfluß des Sprungs im Leitungsband 

∆Ec auf I-U-Hellkennlinien gezeigt. 
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4.4.1 Einfluß von Schottkybarrieren auf die Strom-Spannungs-

Hellkennlinie  

Für solche nichtohmschen Kontakte sowie Barrieren am Heteroübergang wurden deshalb 

Rechnungen mit dem im nächsten Kapitel vorgestellten Halbleitersimulationsprogramm 

durchgeführt. Dazu wurden zum einen Schottkybarrieren unterschiedlicher Barrierenhöhen 

an den äußeren Metall-Halbleiter-Kontakten angenommen und die Auswirkungen auf die I-

U-Kennlinien berechnet. Zum anderen wurde die Barriere am Heteroübergang durch eine 

unterschiedliche Aufteilung der Bandlückendifferenz zwischen amorphem und kristallinem 

Silizium variiert.   

Man muß sich dabei folgende Wirkung der Barrieren auf die Ladungsträger vorstellen: 

Durch Strahlung werden Elektron-Loch-Paare zum allergrößten Teil im kristallinen Silizium 

(wegen sehr dünner a-Si:H Schichten kleiner als 60 nm) generiert. Die Elektronen bewegen 

sich in Richtung Heteroübergang und a-Si:H/Metall bzw. (TCO) Frontkontakt und haben 

dabei 2 mögliche Barrieren zu überwinden. Die Löcher bewegen sich  innerhalb des Wafers 

zum c-Si/Metall Rückkontakt und haben nur dort eine potentielle (wenn auch unwahrschein-

liche) Barriere. Damit an diesen Barrieren ein genügend hoher Stromfluß stattfinden kann 

(Isc) muß eine zu hohe Barriere durch einen Spannungsabfall an dieser Stelle erniedrigt wer-

den. 
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Abb. 4.18 Sperrung des Stroms einer (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Heterodiode unter
AM1.5-Bestrahlung in Durchlaßrichtung (der np-Diode) durch eine Schottkybar-
riere an der a-Si:H-Seite. Parameter: Schottkybarrierenhöhe von 0-0.7 eV. Kleines
Bild: hohe Barrieren (≥0.4 eV) sperren den Elektronenstrom vom Kontakt ins a-
Si:H, während die Löcher im (n)-a-Si:H rekombinieren => kein hoher Strom in
Flußrichtung möglich 
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Die Ergebnisse der Simulation für Schottkybarrieren zwischen Metall und amorphem Sili-

zium von 0.0 bis 0.7 eV Barrierenhöhen unter AM1.5-Bestrahlung sind in Abb. 4.18 gezeigt 

(Die Rechnungen wurden für Heterostrukturen mit 10µm dickem c-Si bei 300 K durchge-

führt. Die Verhältnisse bei tiefen Temperaturen sind prinzipiell die gleichen jedoch wirken 

schon geringere Barrieren als Hindernis). Zum einen nimmt die Leerlaufspannung mit zu-

nehmender Barrierenhöhe ab. Die Abnahme der Leerlaufspannung (in V) ist dabei genauso 

groß wie der Unterschied in der Barrierenhöhe (in eV). Dies gilt jedoch nur für Schottkybar-

rieren größer als etwa 0.4 eV. Für diese Barrieren steigt der Strom  in Vorwärtsrichtung auch 

nicht mehr steil an, sondern sättigt. Die Abnahme der Leerlaufspannung liegt daran, daß die 

vom (n)a-Si:H kommenden Elektronen diese hohen Schottkybarrieren am Metall/(n)a-Si:H 

Kontakt nur noch überwinden können, wenn diese Barriere um exakt den Betrag ihrer Höhe 

(in eV) durch einen Spannungsabfall des gleichen Betrags (in V) an der Barriere abfällt (Für 

die vom a-Si:H in Richtung Kontakt  kommenden Elektronen ist die Schottkybarriere in 

Flußrichtung gepolt). 
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Abb. 4.19 Verringerung der Leerlaufspannung Uoc einer (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Hete-
rodiode in Durchlaßrichtung (der np-Diode)  durch eine Schottkybarriere am c-Si-
Rückkontakt. Parameter: Schottkybarrierenhöhe von 0-0.7 eV. Es findet für I>0 
Elektronenstrom durch das ganze Bauelement statt. Im kleinen Bild sind Elektro-
nen- und Löcherstrom (bei U>0 und I>0) dargestellt.  

 

Etwas anders sind die Verhältnisse in Flußrichtung für eine Schottkybarriere am 

(p)-c-Si/Metall Rückkontakt (Abb. 4.19). Hier sperrt zwar auch ab einer bestimmten Barrie-



Kapitel 4   Ladungsträgertransport 61

renhöhe die Schottkybarriere die Löcher vom Metall, aber die Elektronen haben eine genü-

gend hohe Diffusionslänge im (p)-c-Si, um den ganzen Wafer zu durchqueren. Für positive 

Spannungen und Ströme herrscht also ein reiner Elektronenstrom in der ganzen Diode. Es 

gibt keinen Bereich, in dem der Strom gesperrt wird. Auch hier sinkt jedoch Uoc mit höher 

werdender Barriere ab. Die Schottkybarriere am Rückkontakt wird ebenfalls durch einen 

Spannungsabfall abgesenkt, um den Löchertransport über den Rückkontakt zu ermöglichen, 

wodurch zum Sammeln der strahlungsgenerierten Ladungsträger die Potentialverhältnisse um 

den gleichen Spannungsbetrag ungünstiger werden.  

Eine Schottkybarriere am Wafer-Rückkontakt führt jedoch nicht zu einer S-Form der 

Strom-Spannungkennlinie unter Beleuchtung. 

4.4.2 Simulation von Strom-Spannungs-Hellkennlinien in Abhängigkeit 

des Leitungsbandsprungs ∆Ec 

Eine weitere Barriere, die zu einer Abweichung der I-U-Kennlinien im Vergleich zu idea-

len Homodioden führen kann, ist ein Sprung in der Bandlücke ∆Ec am a-Si:H/c-Si Übergang. 

Da wegen der geringen a-Si:H-Schichtdicke die Generation der Ladungsträger überwiegend 

im kristallinen Silizium stattfindet, müssen fast alle Elektronen diese Barriere überwinden. 

Die überwiegend im kristallinen Silizium erzeugten Löcher fließen zum Rückkontakt des 

Wafers. Der geringe Anteil der Löcher, der im a-Si:H generiert wird, rekombiniert dort auch 

wieder. Die Löcher müssen deshalb die Grenzfläche nicht überwinden. 

Es wurden numerische Simulationsrechnungen von (n,i)-a-Si:H/(p)-c-Si Heterodioden mit 

n-a-Si:H Schichtdicken von 57 nm, i-a-Si:H von 3 nm und einem 200 µm dicken Wafer 

durchgeführt.  

Als Bandlücke wurde 1.12 eV im c-Si und 1.7 eV im a-Si:H angesetzt. Die Aufteilung der 

Bandlückendifferenz von 0.63 eV auf einen Leitungsbandsprung ∆Ec und einen Valenzband-

sprung ∆Ev wurde dabei variiert (Die Höhe des Valenzbandsprungs spielt für die 

(n,i)-a-Si:H/(p)-c-Si Struktur kaum eine Rolle). 

In Abbildung 4.20 sind simulierte Stromdichte-Spannungskennlinien von 

(n,i)-a-Si:H/(p)-c-Si-Dioden bei T=150 K und T=300 K gezeigt, wobei ∆Ec zwischen 0.1 bis 

0.4 eV variiert wurde. Dabei wurde die Diode mit einem AM1.5 Spektrum von auf die a-Si:H 

Seite bestrahlt. 



Kapitel 4   Ladungsträgertransport 62

      

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

-0.02

-0.01

0.00

0.01

0.02 300 K 150 K

∆Ec=
0.1 ... 0.4 eV

0.2/0.1

 

 

0.4

0.3

∆Ec

St
ro

m
di

ch
te

 (A
/c

m
2 )

Spannung (V)

      Abb. 4.20 Simulierte I-U Hellkennlinien für Bandoffsets ∆Ec von 
0,1/0,2/0,3/0,4 eV bei 300 und 150 K. Ab Barrieren ∆Ec>0,3 eV ist bei 150 
K eine S-Form erkennbar. 

 

 

 

Bei 300 K erhält man typische Solarzellenkennlinien, die unabhängig von einer Barriere 

im Leitungsband ∆Ec ist. Bei 150 K sind die Solarzellenkennlinien für Leitungsbandsprünge 

von 0.1 und 0.2 eV identisch. Für 0.3 eV ergibt sich eine kleinere Steigung der Kennlinie für 

Spannungen in der Nähe der Leerlaufspannung von 0.9 V, was dem Einfluß eines Serienwi-

derstands ähnlich ist. Für ∆Ec=0.4 V ergibt sich eine S-Form wie bei den experimentellen 

Hellkennlinien, d.h. der (Absolut-)Wert der Stromdichte ist in der Nähe von Uoc verringert. 

Die beste Übereinstimmung der Hell-I-U-Kennlinien ergab sich bei ∆Ec=0.36 V. Bei die-

sem Wert kommt die Ausprägung der �S-Form� bei der jeweiligen Temperatur dem Experi-

ment am nächsten.  

Für eine solche Diode sind simulierte Hellkennlinien in Abhängigkeit der Temperatur in 

Abbildung 4.21 dargestellt. 

Die Übereinstimmung bezieht sich dabei im wesentlichen auf die Ausprägung der S-Form 

der Hell- I-U-Kennlinien. Bei den experimentellen I-U-Kurven sind weitere Einflüsse, z.B. 

von Serien- und Parallelwiderständen vorhanden. Die Übereinstimmung von Simulation und 

Experiment ist auch deshalb nicht perfekt.  
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           Abb. 4.21  Simulierte I-U Kennlinien einer (n,i)a-Si:H/(p)c-Si Solarzelle mit e
nem Leitungsbandsprung ∆Ec = 0.36 eV unter AM1.5-Bestrahlung bei Tempera
turen von 120 bis 340 K.   
e S-Form bei tiefen Temperaturen wird durch eine lokale Bandverbiegung am Grenz-

ang verursacht. Nur mit einer großen Differenz des Quasiferminiveaus für die Elektro-

st die hohe Stromdichte möglich. Durch diesen lokalen Spannungsabfall am Hetero-

ang verkleinert sich die Bandverbiegung der restlichen Raumladungszone. Ist die Span-

nahe bei Uoc, so werden die Verhältnisse zur Sammlung der Ladungsträger durch die 

gerte Bandverbiegung der Raumladungszone ungünstiger. Die Stromdichte sinkt.  

Abbildung 4.22 wird dieser lokale Spannungsabfall am Heteroübergang dargestellt. 

wird das Leitungsband und das Elektronen-Quasiferminiveau einer (n,i)-a-Si:H/(p)-c-Si 

 bei 150 (durchgezogen) und 300 K (gestrichelt) gezeigt. Für beide Fälle wurde eine 

e Spannung so gewählt, daß die Stromdichte mit 29 mA/cm2 fast noch die 

chlußstromdichte von 30 mA/cm2 erreicht. Dies ist bei 150 K bei 0.68 V und bei 300 K 

45 V der Fall. Die Bandverbiegung der Leitungsbandkante Ec ist bei 150 K (durchgezo-

Linie) um ca. 0.13 eV höher als bei 300 K. Während bei 300 K das Quasiferminiveau 

gestrichelt) eine Gerade ist, erhält man bei 150 K eine Stufe von 0.13 eV. Dies ent-

t einem Spannungsabfall von 0.13 V. Ein solcher Spannungsabfall am Grenzübergang 

 auch bei positiven Stromdichten statt. Dadurch ergibt sich die S-Form.  
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           Abb. 4.22 Simulierte Bandverbiegung einer (n,i)a-Si:H/(p)c-Si Heterosolarzelle mit
∆Ec=0.36 eV bei AM 1,5 Beleuchtung bei 150 und 300 K. (bei 150K U=0.66V, bei
300K U=0.45V). Bei 150 K fällt merklich Potential an der Heterobarriere ab (∆Efn
und Absenkung der Leitungsbandspitze = 0.13 eV).  

 

 

 

Mit einer Barriere ∆Ec~0.36 eV im Leitungsband läßt sich die Temperaturabhängigkeit 

der Stromdichte-Spannungskennlinien unter Bestrahlung erklären. Allerdings basieren die 

simulierten Stromdichten auf dem Modell der thermionischen Emission, bei dem die Elektro-

nen die Barriere überwinden müssen. Bei der Leitungsbandspitze mit einer Dicke im Bereich 

von 5 nm ist jedoch auch mit Tunnelströmen zu rechnen, bei der die Ladungsträger mit einer 

geringeren Energie als die Barrierenspitze den Heteroübergang überwinden. Eine Barriere 

mit Tunneln, die der thermischen Emission einer Barriere von 0.36 eV entspricht, muß des-

halb sogar größer als 0.36 eV sein.  

Einen Valenzbandsprung kann man aus der Bandlücke des amorphen (ca. 1.7 eV) und des 

kristallinen (1.12 eV) Siliziums und dem Leitungsbandsprung (>0.36 eV) ableiten. Man er-

hält ∆Ev<0.22 eV.  

Dies steht im Widerspruch zu den meisten in der Literatur veröffentlichten Werten für  

∆Ec und ∆Ev, für die meist kleinere Werte ∆Ec als ∆Ev gefunden wurden (siehe 2. Kapitel). 

Dabei fällt auf, daß die größten Werte für ∆Ec immer an Heterostrukturen mit p-typ c-Si ge-

funden wurden (und an einer Struktur mit gesputtertem a-Si:H), die kleinen ∆Ec an Strukturen 

mit n-typ c-Si. Dies würde auf einen systematischen Einfluß des Dotierungstyps auf die Auf-

teilung der Bandlückendifferenz hindeuten. Es ist allerdings auch ein kombinierter Einfluß 

der Barriere am Heteroübergang und am Frontkontakt nicht auszuschließen. 
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4.5 Simulation von pn- und np-Heterodioden mit Grenz-

flächendefekten 

Eine wichtige Fragestellung bei der Herstellung von Solarzellen auf Basis von a-Si:H/c-Si 

Heterodioden ist die Wahl des Dotierungstyps. Haben np- oder pn-Heterosolarzellen ein hö-

heres Potential für die Verwendung als Solarzellen ? 

In diesem Zusammenhang wird auf die Bedeutung der Bandoffsets ∆Ec und ∆Ev für die 

Rekombination an der Grenzfläche eingegangen, was auf die erreichbare Leerlaufspannung 

Uoc Einfluß hat. 

Das wesentliche Argument für die Verwendung von p-typ Wafern für kristalline Solarzel-

len ist die höhere Diffusionslänge der Elektronen als Minoritätsladungsträger im Vergleich 

zur Diffusionslänge der Löcher in n-typ c-Si. 

Hier wird gezeigt, daß für Heterosolarzellen, bei denen Grenzflächenzustände am Hetero-

übergang vorhanden sein können, auch die Aufteilung des Unterschieds der a-Si:H und c-Si 

Bandlücken  auf Leitungs- und Valenzband eine wichtige Rolle spielt (siehe auch 

[Rösch98]). 

Dafür wurden die Hell-I-U-Kennlinien einer (n)-a-Si:H/(p)-c-Si und einer 

(p)-a-Si:H/(n)-c-Si  Diode miteinander verglichen. Dabei wurde ein deutlicher Unterschied 

zwischen ∆Ec=0.1 eV und ∆Ec =0.48 eV angenommen (mit Eg,a-Si:H=1.7 eV, Eg,c-Si=1.12 eV). 

Die Fermienergien und Diffusionsspannungen der invers dotierten Strukturen sind: 

 (n)-a-Si:H/(p)-c-Si:  (Ec-EF)a-Si:H = 0.25 eV    (EF-EV)c-Si = 0.15 eV    eUbi=0.82 eV  

(p)-a-Si:H/(n)-c-Si:  (EF-Ev)a-Si:H = 0.30 eV    (Ec-EF)c-Si = 0.16 eV    eUbi=1.14 eV 

Das �eingebaute� Potential Ubi ist dabei wegen der ∆Ec<∆Ecbei der zweiten Struktur deut-

lich größer. 

Zum Vergleich der Stromdichte-Spannungs-Kennlinien von Strukturen mit 

Interfacedefekten wurde eine 2 nm dicke c-Si-Schicht mit energetisch breit verteilten 

Defekten (bandmittig bei 0.56 eV) und einer Defektdichte 2.5×1019 cm-3 am Grenzübergang 

hinzugefügt, was einer Grenzflächendichte von 5×1012 cm-2 entspricht. Diese Defekte haben 

amphoteren Charakter, d.h. sie können positiv, neutral und auch negativ geladen sein. 

In Abbildung 4.23 sind berechnete I(V)-Kurven von (n)-a-Si:H/(p)-c-Si (■,□) und inverser 

(p)-a-Si:H/(n)-c-Si Diode (○,●) jeweils ohne (■,●) und mit (○,□) Defektschicht. 
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 Abb 4.23 Simulierte I-U Kurven einer (n)-a-Si:H/(p)-c-Si und der umgekehrt do-
tierten Solarzellenstruktur (mit ∆Ec=0.1 eV und ∆Ev=0.48 eV) jeweils mit und
ohne Interfacedefekte (5·1012 cm-2) unter Bestrahlung (AM1.5) 

 

 

 

Bei den Hellkennlinien der Dioden ohne Defektschicht (■,●) hat die (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Dio-

de mit Uoc=0.63 V eine etwas kleinere Leerlaufspannung als die invers dotierte Struktur mit 

Uoc=0.67 V. Dies liegt an der niedrigeren Bandverbiegung (und damit an Ubi=0.82 V) der 

(n)-a-Si:H/(p)-c-Si-Heterostruktur. Nähert sich die Spannung dem Wert Ubi  so wird die Re-

kombination in der Raumladungszone sehr hoch und der Strom sinkt ab. Dies ist bei der 

(n)-a-Si:H/(p)-c-Si Diode mit kleinerem Ubi bei kleineren Spannungen eher der Fall als bei 

der invers dotierten Struktur. (Die maximale Leerlaufspannung ist eigentlich für hinreichend 

niedrige Bestrahlung nur durch die Aufspaltung der Quasiferminiveaus Efn-Efp für Elektronen 

und Löcher bestimmt. Die Diffusionsspannung Ubi ist jedoch ein Limit für Uoc. Diese Limi-

tierung wird merklich sobald Efn-Efp annähernd so groß wie Ubi wird)  

Noch deutlicher wird der Unterschied in Uoc
 jedoch unter Einfluß von Grenzflächendefek-

ten (○,□). Während bei der (p)-a-Si:H/(n)-c-Si, die auch schon ohne Defekte ein höheres 

Uoc=0.67 V hatte, dieser Wert nur um ca 10 mV absinkt, verringert sich die Leerlaufspan-

nung bei der (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Struktur von 0.63 auf 0.54 V. Um den unterschiedlichen 

starken Einfluß der Defektdichten zu erklären, sind in Abbildung 4.24 für die beiden invers 

dotierten Heterostrukturen die Ladungsträgerdichten und die Dichten der geladenen Defekte 

in der Nähe der Raumladungszone bei einer angelegten Spannung von +0.55 V gezeigt. 
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Abb. 4.24 Ladungsträgerdichten und geladene Defektdichten einer
(n)-a-Si:H/(p)-c-Si Diode (a) und der invers dotierten Struktur (b), beide mit Grenz-
flächendefekten am Heteroübergang  bei U=+0.55 V 

 

 

 

Entscheidend für die Stromdichte der Solarzelle sind jeweils die Minoritätsladungsträger 

im kristallinen Silizium, da dort der größte Teil der Ladungsträger generiert wird. Dies sind 

für (n)-a-Si:H/(p)-c-Si, in Abb. 4.24 (a) links, die Elektronen. Am Grenzübergang vom a-

morphen zum kristallinen Silizium erkennt man eine Unstetigkeit der Elektronendichte. Dies 

wird durch den Sprung der Leitungsbandkante ∆Ec verursacht. Es kommt zu einer Inversions-

ladung, d.h. ein Überschuß an Minoritätsladungsträgern, also Elektronen im c-Si nahe dem 

Heteroübergang. Die Elektronen können an der Grenzfläche mit positiv geladenen Defekten 

rekombinieren. Die Dichte der positiv geladenen Defekte liegt dort im Bereich 1019 cm-3. 

Bei der umgekehrt dotierten Struktur (p)-a-Si:H/(n)-c-Si ist die Inversion und damit der 

Sprung der Löcherdichte am Heteroübergang wegen des großen Bandkantensprungs ∆Ev sehr 

groß. Ebenfalls wegen der starken Inversion ist die Dichte der negativ geladenen Defekte mit 

ca. 1014 cm-3 deutlich geringer als im ersten Fall. Die Rekombination ist deutlich geringer. 

In Abbildung 4.25 sind die Rekombinationsraten der beiden Strukturen jeweils mit und 

ohne Interfacedefekte dargestellt.  
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Abb. 4.25 Rekombinationsrate und räumlich integrierte Rekombinationsrate (ge-
strichelt) der (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Diode (a) und der invers dotierten Struktur (b),
mit/ohne Grenzflächendefekten am Heteroübergang  bei U=+0.55 V 

 

 

Bei der (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Struktur (links) liegt ein deutlicher Peak der Rekombination 

bei der Grenzfläche und hier findet der größte Teil der gesamten Rekombination statt, was 

man am starken Anstieg der integrierten Rekombination am Heteroübergang sieht. Hier ist 

die Stromdichtung schon in Flußrichtung der Diode, man erhält keine Leistung mehr aus der 

Solarzelle. 

Die invers dotierten (p)-a-Si:H/(n)-c-Si Diode hat zwar ebenfalls einen Peak in der Re-

kombination am Heteroübergang, der jedoch nicht höher als im defektreichen amorphen Sili-

zium ist, und zur Gesamtrekombination der Diode nur einen kleinen Beitrag leistet. Diese 

Diode liefert als Solarzelle bei +0.55 V noch Leistung. 

Dieses Beispiel mit Interfacedefekten kann auch auf räumlich wenige Zehn nm ausge-

dehnte Defektschichten am Interface übertragen werden, da sich die Inversionsschicht eben-

falls räumlich in den kristallinen Wafer erstreckt. 

Allgemein ist ein großer Bandkantensprung für die Minoritätsladungsträger im kristallinen 

Silizium wegen der hohen Inversion für gute Solarzelleneigenschaften hilfreich. Dies ist be-

sonders wichtig, wenn Grenzflächendefekte technologisch nicht vermieden werden können. 

Mit den im vorigen Abschnitt abgeschätzten Werten von ∆Ec>0.36 eV und ∆Ev<0.22 eV 

spricht dieses Argument zusätzlich zur besseren Elektronendiffusionslänge für Solarzellen 
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der Struktur (n)-a-Si:H/(p)-c-Si. 

4.6 Ergebnisse der Untersuchungen zum Ladungsträger-

transport 

Aus I-U Dunkelkennlinien wurden die dominierenden Transportprozesse von 

(n,i)-a-Si.H/(p)-c-Si Heterodioden bestimmt. Bei höheren Spannungen in Flußrichtung sieht 

man einen Tunnelprozeß von Elektronen durch eine Spitze im Leitungsband am Heteroüber-

gang. Bei tiefen Temperaturen und geringen Spannungen in Flußrichtung wird der Ladungs-

trägertransport durch Tunneln von Elektronen in Defekte im c-Si mit anschließendem Lö-

chereinfang dominiert. Für Heterodioden mit einer H-Plasmabehandlung ergibt sich in die-

sem Bereich ein Transport durch Rekombinationsströme. 

Bei I-U  Hellkennlinien zeigt sich bei tiefen Temperaturen bei Spannungen nahe der Leer-

laufspannung eine S-Form. Diese läßt sich durch Vergleich mit numerischen Simulations-

rechnungen mit einer Leitungsbanddiskontinuität am Heteroübergang von mindestens 

0.36 eV erklären. Der Einfluß von weiteren Barrieren für die Elektronen am Frontkontakt auf 

die S-Form kann jedoch nicht ausgeschlossen werden. 

Durch numerische Simulation wurde ein positiver Einfluß von Barrieren am Heteroüber-

gang und der damit einhergehenden Ladungsträgerinversion nahe des Heteroübergangs auf 

die Solarzelleneigenschaften gezeigt. Insbesondere sind dadurch Grenzflächendefekte weni-

ger störend. 



5 Kapazitätsmessungen und -Simulationen 

In diesem Abschnitt werden zuerst Grundlagen über Kapazitäts- bzw. Admittanzmessungen 

bei Dioden vorgestellt. Eine dafür entwickelte numerische Simulation von Admittanz bzw. 

Kapazität durch Berechnung von Stromdichtetransienten und anschließender Laplace-

Transformation wird anschließend beschrieben. Dann werden Meßergebnisse präsentiert und 

vor allem hinsichtlich des Einflusses von Defektzuständen interpretiert und ausgewertet. Zur 

Unterstützung dieser Interpretationen werden Simulationsrechnungen gezeigt. 

 

5.1 Theoretische Grundlagen 

5.1.1 Kapazität der Raumladungszone 

Die Kapazität einer Probe spiegelt die Änderung einer Ladungsverteilung durch Änderung 

eines angelegten Potentials wieder. Für eine ideale np-Halbleiterdiode  mit konstanter n- bzw. 

p-Dotierung in den beiden Bereichen ist die Ladungsträgerverteilung durch die Donatordichte 

im n-Halbleiter Nd und die Akzeptordichte im p-Halbleiter Na bestimmt, solange eine Raum-

ladungszone existiert, die nicht durch zu hohe Spannung in Flußrichtung durch Ladungsträ-

ger überschwemmt wird. Für Sperrspannungen und geringe Polung in Flußrichtung ist die 

Raumladungszone durch die Majoritätsladungsträgerdichte festgelegt. Bei starker Polung in 

Flußrichtung wird die Raumladungszone mit Minoritätsladungsträger überschwemmt. In die-

sem Fall wird die Kapazität der Diode um die sogenannte Diffusionskapazität erweitert, die 

hier jedoch nicht weiter betrachtet wird. 

Randbedingung für die Verteilung der Ladungsdichte ist die Ladungsneutralität der Diode. 

In Abbildung 5.1 ist die räumliche Verteilung der Ladungsdichte, des elektrischen Felds und 

des elektrostatischen Potentials für eine np-Diode dargestellt.  

Die in Abbildung 5.1 a) gezeigte, abrupte Ladungsträgerverteilung ist nicht exakt. Die ge-

naue Verteilung der Ladungsdichte z.B. am rechten Rand der Raumladungszone bei xw ist 
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[Blood92a]:  
2

1( ) 1 exp
2

w
d

d

x xx eN
L

ρ
   − = − −   

     
                                             (5.1) 

mit der Debye-Abschirmlänge  

2d
d

kTL
e N
ε

=                                                               (5.2) 

Die abrupte, �rechteckige� Form der Ladungsverteilung ist gerechtfertigt, wenn die Weiten 

der Raumladungszone w deutlich größer als die Debye-Länge sind, bzw. das anliegende Po-

tential (Ubi-U)>>kT/e ist. In diesem Fall sinkt die Ladungsträgerdichte am Rand der Raumla-

dungszone steil genug ab. Für kT=0.026 eV (Raumtemperatur) und typische Werte 

 für Ubi>0.5 eV Spannungen in Sperrichtung ist dies unproblematisch. Ansonsten muß die 

Ladungsdichteverteilung, die exponentiell vom Potential abhängt, genauer berücksichtigt 

werden. 
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Abb. 5.1 Ladungsdichte a), elektrisches Feld b) und elektrostatisches Potential c) 
einer unsymmetrisch dotierten np-Diode in der Raumladungszone. Die 
Ladungsdichte wird im n- und p-typ-Halbleiter durch die Donator- bzw. 
Akzeptordichte Nd , bzw. Na bestimmt. (w : Weite der Raumladungszone, Ubi: 
Diffusions- oder �built-in�-Spannung)  
urch Integration der Ladungsverteilung erhält man das elektrische Feld der Diode. Durch 

endung der Poissongleichung bzw. zweifache Integration erhält  man das elektrostati-

 Potential Ψ  im 1-dimensionalen Fall 

 
2

2

d dE
dx dx

ρ
ε

Ψ − −
= =                                             (5.3) 
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wobei die dielektrische Suszeptibilität ε im Halbleiter das Produkt aus relativer Dielektrizi-

tätskonstante εr (11.7 für Silizium) und der Dielektrizitätskonstante im Vakuum ε0 ist.  

0rε ε ε=                                                                     (5.4) 

Die Kapazität ist definiert durch das Verhältnis der Ladungsänderung bei Änderung einer 

angelegten Spannung U→U+dU. Wegen der Poissongleichung  ist dE=dρ/ε=dQ/(Aε) und 

dU=wdE. Damit ist die Kapazität einer Diode mit der Fläche A: 

dQ dQC dQdU ww
A

A ε

ε

= = =                                              (5.5) 

Damit ist die Kapazität einer Diode mit der Raumladungszone w analog zu einem Platten-

kondensator mit dem Plattenabstand w. Führt man die Integrationen durch, wie dies in fast 

allen Halbleiterstandardwerken, wie z.B. bei Sze [Sze81] detaillierter vorgerechnet ist, so 

erhält man die Weite der Raumladungszone in Abhängigkeit der außen angelegten Spannung 

U als 

( ) ( )1 2

1 2

2
bi

N N
w

eN N
ε +

= U U−                                                 (5.6) 

wobei N1 und N2 für die Donator- und Akzeptordichten Nd und Na stehen. Die dielektrische 

Suszeptibilität wird dabei in beiden Materialien als gleich angenommen, was für a-Si/c-Si 

Heteroübergänge sehr gut erfüllt ist. Für die Kapazität einer np- oder pn-Diode ergibt sich 

damit 

                                      
( )( )

1 2

1 22 bi

e N NC
A N N U U

ε
=

+ −
                                             (5.7) 

Für den Fall einer einseitig stark dotierten Diode mit N1>>N2 kann man N1 im Nenner ver-

nachlässigen und die hohe Dotierung N1 läßt sich kürzen und entfällt. 

( )
2

2 bi

C eN
A U U

ε
≈

−
                                                             (5.8) 

Das bedeutet, daß die Kapazität nur von der Dotierung des schwach dotierten Materials 

abhängt. Man hat hier ähnliche Verhältnisse wie bei einer Schottky-Diode (Metall-Halbleiter-

Diode). Dies spiegelt sich auch im Potentialabfall in den jeweiligen Materialien wieder, wie 

es in Abb. 5.1 schon angedeutet wurde. Im stark dotierten Material ist der Potentialabfall sehr 

klein, im schwach dotierten ist er sehr hoch. Aus Kapazitätsdaten lassen sich in einem sol-

chen Fall also nur Rückschlüsse über die Ladungsdichten im schwach dotierten Material er-

zielen. 
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Mißt man nun die Kapazität einer Diode in Abhängigkeit der Spannung und trägt man 

1/C2 gegen U auf, so erhält man bei räumlich konstanter Dotierung eine Gerade mit  der Stei-

gung 2(N1+N2)/(eεN1N2) und dem Schnittpunkt mit der Spannungs-Achse Ubi. Im Fall einer 

stark einseitig dotierten Diode erhält man die Ladungsdichte und damit die Dotierung des 

schwächer dotierten Halbleiters, wie es im Fall (n+)-a-Si:H mit einer Donatordichte von ca. 

1019 cm-3 und (p)-c-Si mit einem 0.5 Ωcm Wafer, der damit etwa im Bereich 1016 cm-3 dotiert 

ist, zu erwarten ist. 

Sind die Dotierungen der Diode ortsabhängig, so erhält man keine Gerade mehr, aber es 

ist ebenfalls möglich, das Dotier- bzw. Ladungsprofil aus der lokalen Steigung der 

C-U-Kurve zu bestimmen. Man erhält [Miller72]: 
113 2

2 2

2( )w
C C CN x

e A U e A Uε ε

−− −− ∆ − ∆ = =  ∆ ∆   


                                                (5.9) 

wobei die Ladungsträgerdichte als Nettoladungsdichte zu verstehen ist, die sich aus der 

Summe von Donator-, Akzeptor- oder auch Defektdichten ergibt. 

5.1.2 Einfluß von Defekten auf die Raumladungskapazität 

Defekte im Halbleiter können zusätzlich zur Ladungsdichte in der Raumladungszone beitra-

gen und damit die Kapazität beeinflussen. Zum einen kann die gesamte Bandverbiegung und 

damit der Gesamtwert der Kapazität verändert sein, zum anderen kann sich die durch eine 

Spannungsänderung dU verursachte Ladungsänderung dQ verändern. Ob Ladungsträger aus 

Defektzuständen zur Ladungsänderung beitragen, hängt jedoch von ihrer Energie und der 

Geschwindigkeit ab, mit der die Spannung geändert wird.  

Die Emissionsrate, mit der Ladungsträger aus Defekten emittiert werden ist gegeben durch 

den Einfangsquerschnitt σι , die thermische Geschwindigkeit vth , der effektiven Zustands-

dichte im Leitungs- bzw. Valenzband Nc bzw. Nv und dem energetischen Abstand des De-

fektniveaus Et zum Valenz- bzw. Leitungsband:  

1 exp i t
i i th i

E E
e v N

kT
σ

τ
 −

= = −
 


                                               (5.10) 

wobei der Index i für Elektronen und Löcher steht. Die Temperaturabhängigkeit der Emissi-

onsrate erhält man, wenn man den Einfangsquerschnitt als temperaturunabhängig annimmt 

[Lang82], aus Ni ~ T3/2 und vth ~ T1/2 als  

2
0exp expakt akt

i
Ee T
kT kT

  = Γ − = Γ −  
   

E 
                                           (5.11) 



 Kapitel 5    Kapazitätsmessungen und -simulation 74

wobei die Aktivierungsenergie der Abstand zwischen Band und Defektenergie ist 

Bei Anlegen einer Wechselspannung können Defekte phasenkorreliert nur be- und entla-

den werden, wenn die Kreisfrequenz der Wechselspannung ω kleiner ist als die Emissionsra-

te der Ladungsträger aus dem Defekt. Man erhält also eine frequenzabhängige Ladungsände-

rung dQ. Die Be-/Entladung eines Defekts findet dann statt, wenn durch eine Spannungsän-

derung dU das Ferminiveau bei der Defektenergie liegt. Dies wird wegen der Bandverbie-

gung nur an bestimmten Orten stattfinden, die jedoch durch Variation der zeitlich konstanten 

Biasspannung U0 verändert werden können. Durch Messung der Kapazität in Abhängigkeit 

der Frequenz kann diese unterschiedliche Ladungsänderung detektiert werden und es können 

Rückschlüsse auf Defektenergie nach Gleichung (5.11) und Defektdichte gezogen werden. 

In Abbildung 5.2 ist das Energieband mit Defektzuständen, die Ladungsverteilung und die 

Änderung der Ladungsdichte unter Änderung der Spannung für eine Schottkydiode bzw. die 

schwächer dotierte Seite einer einseitig stark dotierte pn-Diode dargestellt. 
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Abb. 5.2 Bandverbiegung, Ladungsverteilung und �änderung einer Schottkydiode
(bzw, die schwach dotierte Seite einer einseitig stark dotierten pn-Diode) unter
Einfluß von Defekten. Die Ladungsänderung der Defekte liegt beim Schnittpunkt
des Ferminivaus Ef mit der Defektenergie Et. Dieser Anteil der Ladungsänderung ist
zeit- bzw. frequenzabhängig. <w> ist der mittlere Ort der Ladungsdichteänderung
dρ (Für hohe Frequenzen erhält man <wd>, für niedrige Frequenz <wd,1> 
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In der hier vorliegenden Arbeit wurde die Kapazität frequenzabhängig bei konstanter Bias-

spannung U0 und einem zeitabhängigen Wechselanteil ∆U<<U0 gemessen, die Ladungsände-

rung entspricht damit einem Kleinsignalfall. Die gesamte Ladungsverteilung (und damit die 

Bandverbiegung) bleibt nahezu konstant.  

0( ) i tU t U Ue ω= + ∆                                                            (5.12) 

Alternativ dazu kann man die Biasspannung und dadurch auch die Bandverbiegung zeitlich 

variieren. Für diese Variation der Bandverbiegung bzw. Ladungsverteilung müssen die De-

fekte umgeladen werden, wodurch die zeitliche Dynamik wiederum von der Defektverteilung 

und der Defektenergie abhängt. Dies wird zur Bestimmung von Defektenergien und �dichten 

in der DLTS-Methode (Deep Level Transient Spectroscopy) ausgenützt [Lang74]. Eine wei-

tere kapazitive Detektionsmethode ist TSCAP (Thermally Stimulated CAPacitance), bei der 

Defekte bei tiefer Temperatur durch Beleuchtung mit Ladungsträgern gefüllt werden, die 

dann bei allmählicher Erwärmung wieder emittiert werden, wodurch sich die Kapazität än-

dert [Carballes68]. 

Wie sich die zusätzliche Ladungsänderung durch Defekte auf die Kapazität auswirkt, wird 

im folgenden dargestellt. Dies wird ausführlich von Blood und Orton diskutiert [Blood92b].  

Ausgehend von der Ableitung der Größe x(dψ/dx) mit Einsetzen der Poissongleichung 

( )2

2

xd
dx

ρ
ε

Ψ
= −                                                                 (5.13) 

erhält man die Identität 

( )xd d dx x
dx dx dx

ρ
ε

Ψ Ψ  = − 
 

                                                  (5.14) 

Definiert man ψ =0 für x>xd außerhalb der Raumladungszone (nach Abbildung 5.2) und in-

tegriert man diese Gleichung vom Barrierenübergang (x=0) bis zu genügend großer Entfer-

nung (es genügt x>xd), wo ψ und dψ/dx gleich Null sind, so verschwindet die linke Seite 

Daraus erhält man das gesamte Potential  

( )( )0

0
( 0)

x x
x x

Ψ ρ
dxΨ

ε

=

= = ∫                                                       (5.15) 

Für eine Änderung des Potentials δψ um ψ=ψ0+δψ, die zu einer Ladungsdichteänderung 

ρ=ρ0+δρ führt, ergibt sich damit 

( )( )

0

0x x
d x

Ψ δρ
Ψ

ε

=

= ∫ dx                                                     (5.16) 

Die Ladungsänderung dQ ist die Integration über die Ladungsdichteänderung multipliziert 
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mit der Diodenfläche A: 

( )
( )0

0

x

dQ A x dxδρ
Ψ =

= ∫                                                            (5.17) 

Die Kapazität der Raumladungszone ist damit gegeben durch      

( )
( )

( )
( )

0

0
0

0

x

x

A x dx

x x dx

dQ AC
d w

Ψ

Ψ

ε δρ

δρ

ε
Ψ

=

=
= = =

< >

∫

∫
                                               (5.18) 

Man kann also die Kapazität wieder in Analogie zu einem Plattenkondensator darstellen, 

wobei <w> einen mit der Ladungsdichteänderung gewichteten mittleren Ort der Ladungsän-

derung darstellt: 
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Die zusätzliche Ladungsänderung durch Defekte bei x1 zusätzlich zur Ladungsänderung der 

Dotierladung bei xd bedeutet damit, daß sich der Schwerpunkt <w> von xd zu kleineren Wer-

ten hin verschiebt. Die Kapazität erhöht sich damit nach Gleichung (5.15). Diese Erhöhung 

findet jedoch nur statt wenn die Wechselfrequenz der angelegten Spannung kleiner als die 

Emissionsrate der Defekte ist.  

Man erhält somit bei hohen Frequenzen eine kleinere Kapazität, die durch die Umladung 

von Ladungsträgern vom Dotierniveau zum Leitungs- bzw. Valenzband verursacht wird und 

bei niedrigen Frequenzen eine erhöhte Kapazität durch die Verringerung der Weite der 

effektiven Ladungsänderung <w> durch Defekte. 

Die Kapazität erhält man aus dQ und dU, wobei die Funktion u(ω) definiert wird, die den 

Beitrag der Defekte in Abhängigkeit der Emissionsrate ei angibt: 

( ) 1u ω =   für ω « ei 

( ) 0u ω =   für ω » ei                                                                            (5.20) 

Die Ladungsänderung dQ und dU erhält man nach 5.13 und 5.14 

( )
( )0
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t ddQ x dx ueN dx eN dx
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= = +∫ d                                        (5.21) 
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Für eine infinitesimale Änderung δxd « xd erhält man die Raumladungskapazität  

( )
1

t d

t d

A uN N
C

uN x N x
ε +

=
+ d

                                                       (5.23) 

Bei hohen Frequenzen verschwindet u (u→0) und die Kapazität hängt nur noch von der Wei-

te der Raumladungszone xd ab. Diese Weite xd hängt jedoch auch von der Defektdichte ab, da 

im Bereich x<x1 die Ladungsdichte durch Nt+Nd gegeben ist. Bei der Distanz x1 ist das Poten-

tial gleich der Differenz zwischen der Defektenergie Et und dem Ferminiveau des neutralen 

Halbleiters Ef. 

( ) ( ) ( )1 1c c d fe x E x E x E EΨ− = − = − t                                             (5.24) 

Durch Lösen der Poissongleichung erhält man den Zusammenhang  

( ) ( )
1 2

22 f t
d f t d

d

E E
x x E E L

e N kT
ε −

− = − =                                         (5.25) 

der unabhängig von der angelegten Spannung ist. Diese Distanz wird in der englischen Lite-

ratur auch als �transition length� bezeichnet. 

Für die Auswertung der Kapazitäts-Spannungs-Messungen ergeben sich daraus zwei Be-

reiche bei unterschiedlichen Biasspannungen: 

• bei sehr geringen Spannungen verschwindet der Bereich, an dem die Defekte geladen sind 

(x1<0). Die Ladungsdichte und damit die Steigung der Geraden in der C-2(U)-Darstellung ist 

damit allein durch die Dotierdichte Nd gegeben 

• bei hohen Spannungen in Sperrpolung dominiert der Bereich, an dem die Defekte geladen 

sind (x1>>(xd-x1)). Die Ladungsdichte und damit die Steigung der Geraden in der C-2(U)-

Darstellung ist durch die Summe aus Defektladung und Dotierladung Nd+Nt bestimmt. 

5.2 Simulation der Kapazität durch Laplace-

Transformationen von Stromdichtetransienten 

Da die analytische Herleitung für die hier untersuchten a-Si:H/c-Si Heteroübergänge zu  viele 

Vereinfachungen und Beschränkungen aufweist, wurde die Simulation auch auf die Berech-

nung der Kapazität bzw. Admittanzen ausgeweitet. Die physikalischen Gleichungen sind 

dabei identisch mit dem in Kapitel 3 vorgestellten Satz von Gleichungen für die stationäre 

Lösung. Im Unterschied zu den stationären Berechnungen der Stromdichten wird hier die 

zeitliche Entwicklung der physikalischen Zustandsgrößen nach Änderung der angelegten 
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Spannung berechnet. Die Spannung wird zum Zeitpunkt t=0 instantan von einem urspüngli-

chen Wert U0 auf U0+∆U verändert. Die daraus resultierende Stromdichte wird in Abhängig-

keit der Zeit simuliert (Abbildung 5.3). 

 
 

 

Abb. 5.3 Berechnung der Stromtransienten I(t) für d Kapazitätssimulation durch 
Schalten der angelegten Spannung zum Zeitpunkt t=0 von U0 auf U0+∆U. Eine an-
schließende Laplacetransformation führt zur Admittanz bzw. Kapazität  

U0+∆U ∆U 

t

I 

U 
U0 

t

 

Während diese Berechnung im Zeitbereich durchgeführt wird, findet die Messung, bei der 

eine Wechselspannung angelegt wird im Frequenzbereich statt. Um die Ergebnisse miteinan-

der vergleichen zu können, werden die simulierten Größen durch eine komplexe Lapla-

cetransformation vom Zeitbereich in den Frequenzbereich transformiert. Die Übertragungs-

funktion Y(ω), die schematisch in Abbildung 5.4 gezeigt ist, entspricht der Meßgröße der 

Admittanz. 

 

Übertragungsfunktion Ausgangsgröße Eingangsgröße 

Y(ω) I(t) U(t)

 
 

 

Abb 5.4 Signalübertragung beim Anlegen einer zeitlich veränderlichen Spannung
an ein elektrisches Bauelement. Die Übertragungsfunktion Y(ω) entspricht der
Admittanz 

 
 

Um die Übertragungsfunktion im Frequenzraum zu bestimmen, werden die Eingangsgrö-

ße U(t) und die Ausgangsgröße I(t) in den Frequenzraum durch die komplexe Laplacetrans-

formation (siehe z.B. [Führer 84] oder [Mayhan 84] ) 

( ) ( )
0

i tF F t e ωω
∞

−= ∫! dt                                                           (5.26) 

überführt. Die Übertragungsfunktion erhält man aus 
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( ) ( )
( )
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                                                                 (5.27)        

Für die Laplacetransformierte der Spannungsstufe ergibt sich der einfache Zusammenhang 

( ) ∆
=! UU

i
ω

ω
                                                                   (5.28) 

Die Laplacetransformierte des Stroms ( )I ω!  bzw. der Stromdichte wird numerisch durchge-

führt. Die Admittanz Y(ω) wird durch einen reellen Anteil, der einen ohmschen Leitwert dar-

stellt, und einen kapazitiven Anteil interpretiert. 

( ) 1
= +Y

R
i Cω ω                                                                 (5.29) 

Numerisch wird die komplexe Laplacetransformation aufgeteilt in zwei durch einen Phasen-

winkel von 90° getrennte Integrationen für den Real- und Imaginärteil: 

 ( )( ) ( ) ( )
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∞
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∆ ∫Y I t

U
ωωIm                                       (5.30) t dtω

( )( ) ( ) ( )
0

Re sin
∞
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∆ ∫Y I t

U
ωω t dtω                                       (5.31) 

Die Kapazität erhält man aus dem Imaginärteil der Admittanz nach (5.12) zu  

( ) ( ) ( )
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= =  ∆ 
∫

Y
C I t

U
ω

ω
ω

t dt                                   (5.32) 

Es muß für eine simulierte Halbleiterprobe gegebenenfalls noch überprüft werden, ob der 

Kleinsignalfall vorliegt, d.h. daß die Spannungsänderung dU klein genug ist, daß die Kapazi-

tät unabhängig davon ist. Dies sollte für die Vergleichbarkeit mit Meßergebnissen sicherge-

stellt sein. 

Im Vergleich zu Kapazitätssimulationen, bei denen die analytischen Gleichungen mit ei-

nem harmonischen Ansatz gelöst werden, ist diese Methode sehr aufwendig. Aus einer 

Stromtransiente erhält man die frequenzabhängige Kapazität für eine Bias-Spannung (und 

Beleuchtung). Dafür hat sie den Vorteil, daß keinerlei analytische Näherungen gemacht wer-

den und Nichtlinearitäten berücksichtigt werden. 

5.3 Meßaufbau und Meßtechnik der Admittanzmessungen 

Für die Admittanzmessungen wurde ein Impedanz-Analysator HP 4192A verwendet. Dieses 

Gerät liefert sowohl die Biasspannung als auch die Wechselspannung, die an die Probe ange-
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legt werden und mißt Amplitude und Phasenwinkel des resultieren Stroms. Die Probe wurde 

in einem Kryostat bei Temperaturen zwischen 100 und 320 K gemessen. Der Meßaufbau ist 

schematisch in Abbildung 5.4 dargestellt. Die Verkabelung der Probe mit dem Impedanz-

meßgerät erfolgt in einer �4-Terminal�-Methode, bei der sichergestellt wird, daß Innen- und 

Außenleiter der BNC-Kabel den gleichen Strom führen, wodurch induktive Störwiderstände 

verringert werden [HP81]. Dabei müssen die Außenleiter sowie paarweise die Innenleiter der 

BNC-Kabel so kurz wie möglich vor der Probe verbunden werden. 
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Abb. 5.3 Meßaufbau für temperaturabhängige Admittanzmessungen. Der 
Impedanzanalysator HP4192A liefert sowohl Bias- und Wechselspannung
und mißt Amplitude und Phasenwinkel (bzw. Real- und Imaginärteil) des 
resultierenden Strom  
 

Interpretation der gewonnenen Admittanzdaten erfordert große Sorgfalt. Das Impe-

ßgerät liefert entweder Real- und Imaginärteil der Admittanz/Impedanz oder Ampli-

d Phasenwinkel. Auch kann aus den gemessenen Werten des Imaginärteils der Admit-

e Kapazität oder Induktivität der Probe berechnet und an den Computer ausgegeben 

 Diese interne Berechnung erfolgt dabei entweder nach einem Modell der Serien- 

rallelschaltung von reellem und imaginärem Widerstand. Daß die tatsächlich vorlie-

chaltung aus Verkabelung und Probe, sowohl aus reellen Widerständen sowie kapazi-

d induktiven Elementen besteht, wird dabei nicht berücksichtigt. Die so erhaltenen 

ür Serien- oder Parallelwiderstände sowie Kapazität sind damit verfälscht. Diese Ver-
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fälschung wird sich in verschiedenen Frequenzbereichen sehr unterschiedlich auswirken. 

Um diese Verfälschung möglichst gering zu halten und somit möglichst korrekte Werte 

für die Kapazität zu erhalten sind 2 Vorgehensweisen denkbar: 

Zum einen kann man versuchen, die Schaltelemente für Serien- und Parallelwiderstände, 

Streukapazitäten und Induktivitäten zu bestimmen und eine solche Schaltung realistisch zu 

gestalten, und dann aus dem gemessenen Imaginärteil der Admittanz die Kapazität der Probe 

zu berechnen. Dies ist dann jedoch schwierig, wenn die Probe durch mehrere dieser Schalt-

elemente beschrieben werden muß, was hier immer der Fall sein wird. 

Zum anderen kann man sich auf einen Frequenzbereich beschränken, in dem die Fehler für 

die Berechnung der Kapazität klein genug ist. Mit diesem Ansatz wurden die in dieser Arbeit 

vorliegenden Meßdaten erhalten. Die Beschränkung des Frequenzbereichs nach oben ist we-

gen des Einflusses von Induktivitäten nötig, die Beschränkung zu niedrigen Frequenzen wird 

vor allem wegen des zu hohen Verhältnisses des Realteils zum Imaginärteil der Admittanz 

wichtig, was zu einem großen Meßfehler führt. Eine realistische Ersatzschaltung für die Mes-

sung von Admittanzen ist in Abbildung 5.5 gezeigt. 

 

Halbleiterdiode
Rp

Rs

C0 

Cp

L

Abb. 5.5 typisches Ersatzschaltbild für Diode und Meßkabel. Während die Halb-
leiterdiode gut durch einen Kondensator (C0), einen Serien- und Parallelwider-
stand (Rs, Rp) charakterisiert ist, kommen weitere Schaltelemente durch Induktivi-
tät (L) und Streukapazität (Cp) der Meßkabel hinzu. 

 
Diese Schaltungselemente sind in einer realistischen Meßanordnung praktisch nicht zu 

vermeiden. Wie stark sie sich auf die Ergebnisse auswirken, hängt von ihrem Zahlenwert ab. 

 Im verwendeten Meßaufbau sind die Parameter L=45 nH und Cp=8×10-12 F. Sie sind kon-

stante Eigenschaften der Meßkabel und der Kontaktierstifte und unabhängig von den Proben. 

(Während Cp direkt meßbar ist, läßt sich L durch die Messung der Resonanzfrequenzen für 

verschiedene bekannte Kapazitäten nach 1/r LCω =  ermitteln). Die Parameter C0, Rs und 
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Rp hängen von der jeweiligen Probe ab. Für gute Dioden mit typischen Eigenschaften der hier 

verwendete a-Si:H/c-Si Proben mit Flächen im Bereich 0.1 cm2 liegen diese Werte bei  

C0≈2×10-9 F, Rs≈2Ω und Rp≈106Ω. 

In Abbildung 5.6 ist der Imaginärteils der Admittanz geteilt durch die Kreisfrequenz 

Cm=Im(Y)/ω gezeigt, was einer einfachen Parallelschaltung eines Kondensators mit einem 

ohmschen Widerstand entspricht. Dies sollte idealerweise die Kapazität der Probe C0 sein. 

Die Parameter sind dabei typisch für den verwendeten Meßaufbau.  
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           Abb. 5.6 Imaginärteil der Admittanz geteilt durch Kreisfrequenz Im(Y)/ω=Cm 
für eine typische Ersatzschaltung des verwendeten Meßaufbaus. Variiert wur-
den der Serienwiderstand Rs �(durchgezogene Linien), sowie Rp=50Ω (punk-
tiert) und Streukapazität Cp (gestrichelt)  
detaillierte analytische Diskussion (allerdings ohne Streukapazität Cp) wurde von Sco-

[Scofield95] durchgeführt. Vernachlässigt man die sehr kleine Parallelkapazität Cp, so 

ich ein (noch einigermaßen überschaubarer) analytischer Ausdruck für die �Meßkapazi-

m erhalten: 
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en Realteil der Admittanz, den Leitwert erhält man 
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Der wesentliche Einfluß der jeweiligen Parameter auf das Resultat Cm erklärt sich unter 

der Annahme, daß die Dioden typische Werte für das Fluß- zu Sperrstrom-Verhältnis bzw. 

Rp/Rs≥ 100 haben: 

 

� Die Induktivität L führt bei hohen Frequenzen zu einer Resonanz mit der Resonanz-

frequenz f0 ≈ (2π)-1[L(C0+Cp)]-1/2 ≈ (2π)-1(LC0)-1/2 

� Ein zunehmender Serienwiderstand Rs dämpft die Resonanz und verschiebt den Be-

reich mit konstanten Cm zu tieferen Frequenzen. 

� Ein geringer Parallelwiderstand Rp verschiebt bei niedrigen Frequenzen Cm um einen 

konstanten Beitrag zu kleineren Werten. Für ω → 0 erhält man aus Gleichung 5.31 
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Eine gute Übereinstimmung der aus der Admittanz ausgewerteten gemessenen Kapa-

zität Cm=Im(Y)/ω mit der Probenkapazität C0 erhält man damit unter 2 Bedingungen:  

1. Rs/Rp<<1: die relative Abweichung |Cm-C0|/C0 < 0,1% für Rs/Rp<5×10-4 . Dies ist 

bei den meisten verwendeten Dioden erfüllt (typische Werte: Rs/Rp=10-3-10-6) 

2. 0/L C / Rp<<1 : Mit den oben genannten Standardwerten ist 0/L C  = 4,7 Ω.  

|Cm-C0|/C0 < 0,1% für Rp> 150 Ω. (Typische Werte Rp= 103-107 Ω). In Abbildung 5.6 

ist für einen extrem niedrigen Parallelwiderstand Rp= 20 Ω eine konstante  Absenkung 

gezeigt (gestrichelte Kurve) 

� Eine parallele Kapazität verschiebt bei niedrigen Frequenzen Cm um den additiven 

Beitrag Cp. Bei kleinen Serienwiderständen, was hier gut erfüllt ist, gilt: 

                    C C                                                           (5.36) 00s
m R →

→ + pC

Dieser Beitrag ist immer vorhanden, läßt sich durch Subtraktion jedoch leicht elimi-

nieren. In Abbildung 5.6 ist für eine sehr hohe Streukapazität die gemessene Kapazität 

Cm dargestellt (punktierte Kurve). Im Normalfall liegt dieser additive Beitrag jedoch 
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unter 1% (Cp beim verwendeten Meßaufbau ist 8 pF). 

 

Zusammenfassend läßt sich sagen, daß man für Frequenzen, die genügend weit unter der Re-

sonanzfrequenz liegen, und wenn Serienwiderstand Rs genügend klein und Parallelwiderstand 

Rp genügend hoch sind, die Kapazität der Probe aus dem Imaginärteil der Admittanz durch 

Division der Kreisfrequenz und Subtraktion der Streukapazität erhält: 

0
Im( )

m p
YC C C C

ω
= − = − p                                                   (5.37) 

Damit sichergestellt ist, daß Serien- und Parallelwiderstand den oben aufgelisteten Bedin-

gungen entsprechen, müssen sie für jede Probe (und bei allen Temperaturen) abgeschätzt 

werden. Dafür wird die Admittanz in Abhängigkeit der Frequenz gemessen. Bei niedrigen 

Frequenzen (wenn die Impedanz der Probenkapazität 1/(ωC) höher als der Parallelwiderstand  

Rp ist) ist der Realteil der Admittanz, d.h. der Leitwert G durch 1/(Rp+Rs) ≈ 1/Rp gegeben. 

Bei hohen Frequenzen, solange der Einfluß der Resonanz noch nicht merklich ist, ist der 

Leitwert G ≈ 1/Rs. 

Die in den folgenden Kapiteln gemessenen Proben-Kapazitäten C0 sind nach diesem 

Schema aus der Admittanz bestimmt und werden im folgenden einfach als gemessene Kapa-

zität bezeichnet. 

5.4 Kapazitäts-Spannungs Messung 

Zur Bestimmung der Ladungsträgerdichte und des eingebauten Potentials Ubi wurde die Ka-

pazität einer (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Diode in Abhängigkeit der angelegten Spannung bei 300 K 

gemessen (Alle folgenden gezeigten Messungen wurden an der Probe MW65 durchgeführt, 

solange nicht explizit die Probennummer angegeben ist). Dies ist in Abbildung 5.7 in einer 

C-2(U)-Darstellung für verschiedene Frequenzen im Bereich 100 Hz bis 1 MHz aufgetragen.  

Für 1 MHz erhält man eine Gerade, was eine konstante Ladungsdichte über einen ausge-

dehnten räumlichen Bereich anzeigt. Bei tiefen Frequenzen erhält man jedoch eine erhöhte 

Kapazität (bzw. niedrigeres 1/C2). Hier ist auch die Steigung von 1/C2(V) nicht mehr kon-

stant, sondern sie nimmt zu höheren Sperrspannungen ab. Hier wird der Einfluß von Defek-

ten deutlich. Da die Kurven für 100 kHz und 1 MHz sich nicht mehr stark unterscheiden 

kann man davon ausgehen, daß ein möglicher Einfluß der Defekte in diesem Bereich nur 

noch sehr gering ist und eine Auswertung der Steigung und des Achsenabschnitts verläßliche 
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Werte ergibt. 
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      Abb. 5.7 Kapazität einer (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Diode (MW65, A=0.049cm2) bei 300 
K als C-2 gegen U aufgetragen für Frequenzen von 100 Hz bis 1 MHz. Bei hohen 

requenzen erhält man eine Gerade, was eine konstante Ladungsdichte in der RLZ 
bedeutet. 
 F
ie Steigung von 3.26×1014 cm4F-2V-1 ermöglicht eine Aussage über die Ladungsdichten 

r Diode. Nimmt man eine einseitig stark dotierte Diode an, so erhält man nach Glei-

g 5.7 die Akzeptordichte Na im (p)-c-Si zu 3.70×1016 cm-3. Die Annahme, daß die Stei-

 nur von der schwachen Dotierung abhängt, ist gerechtfertigt, da die Dotierung im 

-Si:H in der Größenordnung von 1019 cm-3 liegt, die Veränderung (1+Na/Nd) damit ca. 

 beträgt. Zur Überprüfung des Wertes der Akzeptordichte kann man daraus den spezifi-

 Widerstand des p-Wafers errechnen: Die Beweglichkeit der Löcher bei einer Dotierung 

3.70×1016 cm-3
 liegt bei ca. 400 cm2V-1s-1 [Sze85b]. Daraus ergibt sich ein spezifischer 

rstand ρ=(eµpNa)=0.42 Ωcm. Laut Herstellerangabe der Firma Wacker, Burghausen, 

die Leitfähigkeit für den verwendeten 0.5 Ωcm Wafer bei 0.42-0.58 Ωcm. Wegen der 

 Übereinstimmung wird davon ausgegangen, daß die gemessenen Hochfrequenzwerte 

Hz) der Kapazität praktisch ausschließlich durch die Akzeptor-Dotierung des kristalli-

afers verursacht werden. 

us dem Achsenabschnitt der Spannungsachse läßt sich die Diffusionsspannung (�built-

ltage�) Ubi  nach Gleichung 5.7 zu 1.08 V bestimmen. Bei weiteren Proben schwankt 

r Wert jedoch merklich zwischen 0.89 und 1.1 V mit einem mittleren Wert von 
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0.98±0.12V. 

 Da auch die Ferminiveaus und Bandlücken der beiden am Heteroübergang beteiligten 

Halbleiter bekannt sind, lassen sich daraus die Sprünge in Valenz- und Leitungsband nach 

( ) ( )
( ) ( )

2 1

1 2

bi f v f v v

c f c f c

V E E E E

E E E E E

E∆

∆

= − − − +

= − − − +
                                      (5.38) 

bestimmen (siehe Abbildung 5.8). Eine bei der gemessenen Diode vorhandene 5 nm dünne 

intrinsische amorphe Schicht beeinflußt diese Gleichungen nicht. Nur die Aufteilung der 

Bandverbiegung, bzw. der Diffusionsspannung Ubi, auf den amorphen und kristallinen Anteil 

wird verändert.  

Das Ferminiveau im kristallinen p-dotierten Wafer kann mit der effektiven Valenzbandzu-

standsdichte Nv sehr genau berechnet werden durch Ef -EV=kT ln(p/Nv)=0.17 eV. Die Fermie-

nergie Ec-Ef des n-dotierten amorphen Siliziums der hier verwendeten Proben wurde aus 

Leitfähigkeitsmessungen an ca. 1µm dicken Schichten bestimmt und schwankt bei Werten 

um 0.27±0.02 eV. Wegen der geringen a-Si:H-Schichtdicke in Heterodioden < 100 nm kann 

die Leitfähigkeit nicht zuverlässig für die jeweilige Probe gemessen werden. Zudem ist die 

effektive Bandlücke oder �Beweglichkeitslücke� nur ungenau bestimmbar und liegt bei ca. 

1.7±0.05 eV. Diese Unsicherheit der Bandlücke des (n)-a-Si:H schlägt sich nur auf  den Wert 

für ∆Ev nieder, weil dafür Ef-Ev aus Eg-(Ec-Ef) berechnet werden muß, während der Wert 

(Ec-Ef) zur Bestimmung des Leitungsbandsprungs ∆Ec direkt aus der Leitfähigkeit des 

(n)-a-Si:H bestimmt wird.  

Damit erhält man für den Sprung im Leitungsband ∆Ec einen Wert von -0.30±0.14 eV, 

d.h. das Leitungsband im kristallinen Silizium liegt um 0.30 eV tiefer als im amorphem. Der 

Valenzbandsprung ∆Ev beträgt 0.28±0.19 eV und ist für die (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Struktur mit 

einer höheren Unsicherheit behaftet, als der Leitungsbandsprung.  

Für eine zusätzliche Bestimmung der �Bandoffsets� wurden auch C -2(U)-Kurven der in-

vers dotierten (p)-a-Si:H/(n)-c-Si Struktur gemessen. Die gesamte Bandverbiegung Ubi betrug 

für mehrere Proben Werte von 0.41-0.66 eV. Zur Bestimmung von ∆Ec und ∆Ev wird ein Mit-

telwert Ubi=0.53±0.13 eV angesetzt. Die Fermienergien Ef -Ev für (p)-a-Si:H liegen bei ca. 

0.38±0.03 eV, Ec-Ef für den n-dotierten kristallinen (3-6) Ωcm Siliziumwafer bei 0.24 eV, 

während die Bandlücken unverändert bleiben. Bei dieser Struktur kann nun Ef -Ev des amor-

phen Siliziums bestimmt werden, und die Unbestimmtheit der Bandlücke verursacht eine 

erhöhte Unsicherheit des Werts für Ec-Ef. 
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Abb. 5.8 Aus den C(U)-Messungen ermittelte Werte (in [eV]) für das Banddia-
gramm einer (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Diode 

 

Für die (p)-a-Si:H/(n)-c-Si Struktur erhält man damit Bandoffsets von ∆Ev = 0.03±0.16 eV 

und ∆Ec = -0.55±0.23 eV. 

Die Diskrepanz der Ergebnisse für die Bandoffsets der invers dotierten Heterodioden ist 

beträchtlich. Insgesamt erhält man die Tendenz, daß der Leitungsbandsprung ∆Ec größer als 

der Valenzbandsprung ist.  

Diese Bestimmungsmethode wird möglicherweise durch Defekte verfälscht, die auch zur 

Streuung der Meßwerte für Ubi führen. Es kann jedoch auch nicht ausgeschlossen werden, 

daß die Bandoffsets tatsächlich durch die entgegengesetzte Dotierung unterschiedlich sind.  

Der Einfluß eines Defektzustands mit einem Energieniveau und einer örtlich homogenen 

Defektdichte, der zu einer unterschiedlichen Steigung für verschiedene Spannungen führt,  

wurde im Kapitel 5.2 diskutiert. Man kann daraus eine maximale Verfälschung des Achsen-

schnittpunkts bei U=Ubi durch die Defekte abschätzen. Da bei der gemessenen Kurve für 

1 MHz nur eine Steigung zu sehen ist, die auch für hohe Sperrspannungen konstant ist, muß 

dies die kleinere Steigung sein, die durch die Summe aus Dotier- und Defektladung (Nakzep-

tor+Nt) verursacht wird. Die Akzeptordichte sollte wegen der Herstellerangabe der Waferleit-

fähigkeit von (0.42-0.58) Ωcm maximal einen Faktor 0.42/0.58=0.724 geringer sein, was zu 

einer maximal 0.724 höheren Steigung der C-2(U)-Kurve bei Spannungen in Flußrichtung 

führt. Die Steigung der C-2(U)-Kurve ist konstant bis zu einer Spannung von mindestens 

0.45 V. Der aus der Steigung extrapolierte Anteil (bis Ubi=1.08 V) ist damit 0.63V. Legt man 

für diesen extrapolierten Bereich nun die maximal steile Steigung zu Grunde, so erhält man 

einen extrapolierten Wert von Ubi=0.45+0.63·0.724 V = 0.91 V. Der Wert für ∆Ec würde so-
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mit (betragsmäßig) um 0.17eV kleiner auf den Wert -0.07±0.14 absinken. Nun ist jedoch für 

den in höchster Qualität hergestellten Float-Zone-Wafer eine solche homogene Defektdichte, 

die nahe an die Akzeptordichte der Größenordnung 1016 cm-3 reicht, auszuschließen. Eine 

solch hohe Defektdichte erscheint allenfalls an der Oberfläche des Wafers möglich, verur-

sacht durch die Präparation der Heterostrukturen. 

Auch eine Grenzflächenladung durch Interfacedefekte kann jedoch die Kapazitäts-

Spannungskurven verändern. Als eine einfache Abschätzung wurde eine konstante Oberflä-

chenladung σ am Heteroübergang angenommen, die von der angelegten Spannung unabhän-

gig ist. Aus der Formulierung der Raumladungszone einer np-Diode mit einer Oberflächenla-

dung σ erhält man mit der Poissongleichung und der Bedingung der Ladungsneutralität eine 

zu Gleichung 5.6 analoge Beziehung für die Kapazität, 

( )( )
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1 2

/
2 bi

e N NC A
N N U U

e

ε
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ε

=
+ − −

                                              (5.39) 

die vom Vorzeichen der Oberflächenladung unabhängig ist. In Abbildung 5.9 sind berechnete 

quadratische inverse Kapazitäten für verschiedene Oberflächenladungen (0-1013) cm-2 im 

Vergleich zur Hochfrequenzmessung bei 1 MHz dargestellt.  
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Abb. 5.9 Berechnete Kapazitäts-Spannungskurven nach Gl. 5.35 für verschiedene 
Oberflächenladungen σ  (0 bis 1013 Ascm-2) am Heteroübergang im Vergleich mit 
experimentellen Daten (bei T=300 K)  

 

Die Dotierung des p-typ Wafers und des (n)-a-Si:H wurde für die Berechnungen mit 

3.7×1016 und 1019 cm-3 angesetzt. Man erhält eine Verschiebung der Geraden mit konstanter 
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Steigung, jedoch verringertem Schnittpunkt mit der Spannungs-Achse, der Ubi entspricht.  

Die gemessenen Werte würden für einen solchen Fall also zu niedrige Werte für Ubi erge-

ben, im Gegensatz zum Einfluß einer homogenen Defektdichte. Für eine merkliche Verringe-

rung von Ubi muß die Oberflächenladung mindestens 2×1012
 cm-2 betragen. 

Der Einfluß einer räumlich nicht konstanten Defektschicht ist jedoch nicht so einfach ab-

zuschätzen. Auch sind die Defekte nicht unbedingt durch ein einziges Energieniveau charak-

terisiert. Für solche Fälle werden im nächsten Kapitel Simulationsrechnungen der Raumla-

dungskapazität durchgeführt, die auch für den Anstieg der Kapazität bei kleineren Frequen-

zen eine Erklärungen liefern sollen. 

5.5 Erhöhte Niederfrequenz-Kapazität durch Defekte 

In den vorgestellten C-U Messungen war ein Anstieg der Kapazität zu niedrigen Frequen-

zen zu beobachten. Im folgenden Abschnitt wird diese Frequenzabhängigkeit der Kapazität 

näher untersucht. Der Einfluß von Volumen- und Grenzflächendefekten wird in Simulations-

rechnungen mit den Messungen verglichen.  

Zu erwarten ist ein Einfluß von Defekten, die nahe an der Grenzfläche liegen, vor allem 

bei Spannungen in Flußrichtungen. In diesem Fall ist die Raumladungszone klein und ihre 

Ränder sind näher am Interface. Im hoch dotierten und defektreichen amorphen Silizium ist 

die Raumladungszone mit etwa 5nm sehr klein. Eine Verschiebung mit der angelegten Span-

nung ist dort minimal. Die Änderung der Raumladungszone findet fast ausschließlich im 

niedriger dotierten kristallinen Wafer statt.  

Für hohe Sperrspannungen ist das Ende der Raumladungszone weiter entfernt von eventu-

ellen Interfacedefekten. Deren Beitrag zu Ladungsänderungen durch Defektumladungen wird 

daher geringer sein. Um dies zu prüfen, werden die Kapazität einer (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Struk-

tur bei 100 kHz für Biasspannungen von 0 bis -4V in Abhängigkeit der Temperatur in Abbil-

dung 5.10 gezeigt. 

Bei 0V Biasspannung ist der Anstieg der Kapazität zu hohen Temperaturen am stärksten. 

Dort tragen mehr Ladungsträger durch Defektumladung zur Kapazität bei. Um die Defekte 

näher zu charakterisieren, konzentriere ich mich im folgenden auf den Bereich um 0V Bias-

spannung. 
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Abb. 5.10 Temperaturabhängigkeit der Kapazität einer (n)-a-Si/(p)-c-Si Diode
bei 100 kHz für verschiedene Biasspannungen. Bei 0V (kleine RLZ) findet der
höchste Anstieg der Kapazität zu hohen Temperaturen und damit der stärkste
Beitrag von Defekten statt  

 

 

In Abbildung 5.11 ist für eine (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Heterodiode die Kapazität bei 0V Bias-

spannung für verschiedene Frequenzen (158 Hz - 631 kHz) über der Temperatur aufgetragen. 

Man erkennt zwei Bereiche, in denen die Kapazität ansteigt. Bei tiefen Temperaturen (T< 

150 K) gibt es eine deutlich definierte Stufe, bei der die Kapazität von 1.76 nF auf 2.31 nF 

(bei 631 kHz) ansteigt. Bei höheren Temperaturen gibt es eine weitere, starke Erhöhung um 

fast einen Faktor zwei. Der Anstieg erfolgt für die Meßkurven mit niedrigerer Frequenz bei 

tieferen Temperaturen. Dies ist ein typischer Verlauf für eine thermische Aktivierung.  

Der Anstieg bei tiefen Temperaturen wird jedoch nicht durch Defekte verursacht, sondern 

rührt von der geringen Leitfähigkeit der amorphen Schicht her. Wird diese Leitfähigkeit bei 

einer gegebenen Frequenz zu gering, kann die Ladung ∆Q nicht mehr von den äußeren Kon-

takten bis zum Ende der Raumladungszone im a-Si:H transportiert werden. Man spricht vom 

�Ausfrieren� des amorphen Siliziums. Dieses Ausfrieren findet statt, wenn die Wechselfre-

quenz der angelegten Spannung höher als die dielektrische Relaxationsfrequenz ωr=σ/ε ist 

(σ und ε sind die spezifische Leitfähigkeit und die dielektrische Suszeptibilität des amorphen 

Siliziums). Die spezifische Leitfähigkeit ist ebenso wie die Defekte thermisch aktiviert mit 

σ=σ0exp[-Eakt/(kT)], was zur gleichen Abhängigkeit von Frequenz und Temperatur wie bei 

Defektemission führt. 
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Abb. 5.11 C(T) einer (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Diode (MW65, A=0.049cm2) bei ver-
schiedenen Frequenzen von 158 Hz bis 631 kHz (19 Kurven, die Frequenz je um 
Faktor 1.583 erhöht: 158,251,398,631,1000,1583Hz,...) und einer Biasspannung 
von 0V 
Überprüfung dieser Annahme muß aus der Stufenhöhe die Schichtdicke der amorphen 

t von ca. 60±20 nm berechnet werden können. Diese Schichtdicken wurden zum einen 

ichzeitig zu den Heterodioden auf Glas abgeschiedenen a-Si:H-Schichten durch opti-

terferenzauswertungen und durch AFM-Messungen an den Heterodioden ermittelt. 

 Methoden ergaben jedoch für die Schichtdicken nur eine Übereinstimmung von ca. 

obei die höheren Schichtdicken immer auf Glas gemessen werden) 

die Kapazitäten ohne (C1) und mit Ausfrieren (C2) des a-Si:H gilt, wobei w die Weite 

umladungszone ist 

1
1C A
w

ε = 
 


       (5.40)                       2

1
d w

ε =  + 
C A      (5.41) 



 berechnet sich die Schichtdicke d im a-Si:H als  

2 1

1 1d A
C C

ε
 

= −
 

                                                         (5.42) 

n erhält mit ε=εr×ε0=11.7×8.85×10-12 AsV-1m-1 und einer Diodenfläche A=0.049 cm-2 

Si:H Schichtdicke von 69 nm und eine RLZ-Weite w von 221 nm.  

-2V Biasspannung gibt es bei tiefen Temperaturen eine Kapazitätsstufe von 1.21 auf 

. Daraus erhält man ebenfalls eine a-Si:H-Dicke von 69 nm bei einer RLZ-Weite von 
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348 nm. 

Diese konstante Schichtdicke von 69 nm auch für verschiedene Frequenzen entspricht et-

wa der Schichtdicke des a-Si:H aus AFM-Messungen. Diese Schichtdickenbestimmung 

durch eine Kapazitätsstufe liefert vermutlich sogar verläßlichere Werte für die a-Si:H 

Schichtdicken als die Dickenmessung durch AFM. Die Schichtdickenmessung durch AFM 

war problematisch, da es keine abrupte Stufe vom c-Si-Wafer zur amorphen Schicht gibt. Die 

optischen Transmissionsmessungen an a-Si-Schichten auf Glas und deren Interferenzauswer-

tung liefern zwar zuverlässige Werte, aber es ist nicht sicher, ob das a-Si-Wachstum auf dem 

Wafer genauso wie auf Glas ist. (Die AFM-Messungen von amorphen Schichtdicken an a-

Si/c-Si Dioden ergaben immer etwas niedrigere Schichtdicken als bei a-Si auf Glas). 

Wertet man die Temperaturen, bei denen der Anstieg der Kapazität maximal ist, aus, in-

dem die Frequenz gegen 1/T aufgetragen wird, so erhält man für die Tieftemperaturstufe eine 

Aktivierungsenergie von 0.13 eV. Dies entspricht ebenfalls etwa der Aktivierung der Leitfä-

higkeit im (n)-a-Si:H in diesem Temperaturbereich (bei Raumtemperatur ist die Aktivie-

rungsenergie jedoch mit ca. 0.19 eV etwas höher).   

Der starke Anstieg der Kapazität bei hohen Temperaturen und niedrigen Frequenzen wird 

hingegen durch Defekte verursacht. Bei der Bestimmung der Aktivierungsenergie muß man 

jedoch den Vorfaktor T2 aus Gleichung 5.11 berücksichtigen. Man trägt deshalb logarith-

misch den Quotienten aus Frequenz/T2 gegen die inverse Temperatur auf, um eine Gera-

densteigung zu ermitteln. Für jede Frequenz wird nun die Peak-Temperatur der Steigung er-

mittelt, bei dem der Defekt die größte Änderung der Kapazität verursacht. Diese Bestimmung 

ist leider ungenau, weil zum einen im Niederfrequenzbereich die Meßgenauigkeit nicht sehr 

hoch ist, zum anderen der Anstieg über einen weiten Temperaturbereich erfolgt, der Peak 

somit sehr breit ist. Die Fehlerbalken erstrecken sich deshalb längs der Temperaturachse. Die 

Auswertung bei höheren Frequenzen ist nicht möglich, da der Hauptbeitrag der Defekte erst 

bei höheren Temperaturen als 350 K auftritt. Die Proben dürfen jedoch nicht zu stark erhitzt 

werden, um irreversible Schäden zu vermeiden. 

Man erhält eine Aktivierungsenergie der Defekte von 0.22±0.05 eV (Bei einer Biasspan-

nung von -1V ergab sich eine Aktivierungsenergie von 0.25 eV). Im p-dotierten kristallinen 

Silizium ist die Aktivierungsenergie durch den Abstand der Defektenergie zum Valenzband 

Et-Ev gegeben.  
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Abb. 5.12 Auswertung des Kapazitätsanstiegs im Niederfrequenzbereich. 
Aus der Auftragung der Frequenz/T2 gegen die inverse Peak-Temperatur der 
maximalen Steigung erhält man die Aktivierungsenergie der Defekte mit 
0.22±0.05 eV 
hler der Aktivierungsenergie ist vergleichsweise groß, weil der Anstieg der Kapazi-

in einer scharf definierten Kante, sondern über einen weiten Temperaturbereich 

iert� verläuft. Dies deutet auf eine breite energetische Verteilung der Defektener-

nicht auf ein einziges Energieniveau analog zur Zustandsdichte der Dangling Bonds 

hen Silizium hin.  

orfaktor aus dem exponentiellen Anstieg Γo hat den Wert 60 HzK-2. Für den Vorfak-
2  bei 300 K ergibt sich damit ein Wert von 5.4×106 Hz. Laut Lang und Cohen 

 sollte der Vorfaktor im kristallinem Silizium bei 1011 bis 1013 Hz liegen. Der Vor-

r hier festgestellten Aktivierung ist also um mindestens 4 Größenordnungen kleiner 

pischer thermischer Aktivierung. Dies könnte an einer Kopplung der thermischen 

 mit einem weiteren Prozeß liegen [Brendel00]. 

efektdichte aus dem Anstieg analytisch zu bestimmen, ist für diese Proben sehr 

. Gegenüber analytischen Auswertungen von C(f)-Messungen an a-Si-:H Schottky-

ie von Cohen und Lang [Cohen82] durchgeführt wurden, gibt es bei der Interpreta-

-Si/c-Si  Heterostrukturen weitere Erschwernisse.  

t zum einen eine Barriere am Heteroübergang, der auf der kristallinen Seite zu einer 

sschicht führt. Dann hat man hier auf beiden Seiten Halbleiter mit Defekten. Die 

hte im float-zone Wafer muß durch die Präparation der Heterostrukturen entstanden 
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sein und wird sich nicht beliebig tief in den Wafer fortsetzen. 

Aus diesen Gründen wird versucht, durch numerische Simulation die Größenordnung der 

Defektdichte abzuschätzen. 

5.6 Numerische Simulation der Kapazität mit Grenzflä-

chen- und Volumendefekten 

In diesem Abschnitt werden numerische Rechnungen vorgeführt, die die unterschiedlichen 

Kapazitätseffekte bei Grenzflächendefekten und im Volumen der Raumladungszone darstel-

len sollen. Dies wird mit den vorgestellten experimentellen Ergebnissen verglichen. 

5.6.1 Simulation der Kapazität einer (ni)-a-Si:H/(p)-c-Si Diode mit Grenz-

flächendefekten 

Zur Simulation der Grenzflächendefekte wurde eine energetisch verteilte Zustandsdichte 

analog zur Zustandsdichte im amorphen Silizium mit Bandausläufern und gaußförmigen De-

fektzuständen nahe der Bandmitte angenommen. Die Defektschicht wurde auf der kristalli-

nen Seite des a-Si:H/c-Si Grenzübergangs in einer 2 nm dicken Schicht eingebaut. Dort trifft 

eine hohe Defektdichte mit der hohen Ladungsträgerdichte der kristallinen Seite (wegen der 

kleineren Bandlücke) zusammen, was zu einer erhöhten Rekombination führt. Eine Defekt-

schicht auf der amorphen Seite würde wegen der geringeren Ladungsträgerdichte zu keinem 

wesentlichen Anstieg der Rekombination führen.  

Die Kapazität wird dabei in Abhängigkeit der Frequenz der Wechselspannung dargestellt 

und nicht in Abhängigkeit der Temperatur wie in den vorangegangenen Messungen. Die dar-

in enthaltene Information über den Beitrag von Defekten zur Kapazität ist in beiden Fällen 

dieselbe. Für die Anwendung der Simulation stellt diese eine wesentliche Vereinfachung dar. 

Während man für verschieden Temperaturen jeweils einen eigenen Stromdichtetransienten 

berechnen muß, erhält man durch Laplacetransformation aus einer Transienten die Kapazität 

für den gesamten Frequenzbereich. 

Einen maximalen Anstieg der Kapazität erhält man bei Defektenergien von ca. 

Ev+0.45 eV und einer Breite des Gaußpeaks von 0.2 eV (σE nach Gl. 3.10). Die Defektdichte 

wurde so variiert, daß sie mit der Schichtdicke von 2 nm multipliziert eine Oberflächende-

fektdichte σ ergibt.  
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In Abbildung 5.13 sind die Ergebnisse dieser numerischen Rechnungen experimentellen 

Daten gegenübergestellt (Kapazität pro Fläche in Abhängigkeit der Frequenz bei 300 K, Ubi-

as=0V und ∆U=-0.02V). Dabei wurde die Oberflächendefektdichte von 0 bis 1012 cm-2 vari-

iert. 

Der einzige Simulationsparameter, der angepaßt werden muß, um eine gute Übereinstim-

mung der Hochfrequenzkapazität bei 1 MHz mit dem Experiment zu erreichen, ist die Dotie-

rung des kristallinen Wafers, die nach den Ergebnissen der C-U-Messung mit 3.7×1016 cm-3 

angesetzt wurde. 
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       Abb. 5.13 Numerisch simulierte und experimentelle Kapazität einer 
(n,i)a-Si:H/(p)-Si Diode mit 2 nm Defektschicht am Heteroübergang in Abhä
gigkeit der Frequenz (300K, U=0V)  

 

en simulierten C(f)-Kurven steigt die Kapazität im gesamten Frequenzbereich mit zu-

nder Oberflächendefektdichte an. Während die Kapazität ohne Oberflächendefekte 

onstant ist, steigt bei einer Grenzflächendichte von 1012 cm-2 die simulierte Kapazität 

rigen Frequenzen um ca. 5% an. Die experimentellen Daten zeigen jedoch eine An-

m nahezu den Faktor zwei.  

der Simulation unter Einfluß von Interfacedefekten war es nach einer ausführlichen 

on der Parameter  nicht möglich, eine Übereinstimmung mit der experimentellen Ka-

 zu erreichen. Entweder man wählt eine kleine Interfacedefektdichte und erhält dann 

 Anstieg der Kapazität für niedrige  Frequenzen oder man wählt eine hohe Defektdich-

der dann keine Übereinstimmung mehr bei hohen Frequenzen möglich ist. Außerdem 
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erhält man in keinem Fall einen Anstieg auch nur annähernd um einen Faktor zwei wie beim 

Experiment, obwohl die Defektenergie und �Verteilung schon auf einen maximalen Anstieg 

optimiert wurde. 

Um die Verhältnisse einer Diode mit Grenzflächendefekten anschaulich zu machen, muß 

man sich die Ladungsverteilung für diesen Fall näher betrachten. Die Kapazität ist nach Glei-

chung 5.18 durch einen mittleren Abstand <w> der Ladungsänderungen bestimmt. Ein star-

ker Anstieg der Kapazität bedeutet also immer, daß sich der räumliche Abstand der 

Ladungsänderungen von Elektronen und Löchern verringert. Im Fall von Interfacedefekten 

wird sich das Ende der Raumladungszone im kristallinen Silizium näher zum 

Heteroübergang verschieben. Eine Ladung am Interface führt also zu einer Verkleinerung der 

Raumladungszone. In Abbildung 5.14 ist die Simulation der Bandverbiegung für eine 

Heterostruktur ohne Defekte, mit Interfacedefekten und mit einer 120 nm tief ins c-Si 

reichenden Defektschicht abgebildet. 
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       Abb. 5.14 Energiebänder einer n/i-a-Si/p-c-Si Heterostruktur ohne Defekt-
schicht, mit Grenzflächendefekten am Interface und mit räumlich im c-Si ver-
teilten Defekten (Defektverteilung siehe Kap. 5.6.2)    

 

Diesen Effekt der Verkürzung der Raumladungszone sieht man auch im analytischen 

Ausdruck in Gleichung 5.39, bei dem eine konstante Oberflächenladung σ zusätzlich zur 

Raumladung auf beiden Seiten des Heteroübergangs eingeführt wurde. Dieser Effekt ist je-

doch frequenzunabhängig, da im kristallinen Silizium keine Defekte vorhanden sind, die um-

geladen werden und die Raumladungszone von ca. 220 nm fast vollständig im kristallinen 

Silizium liegt.  
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Beim leichten Anstieg der Kapazität zu tiefen Frequenzen werden Defekte am Hetero-

übergang umgeladen, das Ende der Raumladungszone verschiebt sich dabei vom amorphen 

Silizium zur Grenzfläche. Die maximale Verkleinerung der Raumladungszone ergibt sich 

durch die Weite der Raumladungszone im n-a-Si:H, die bei 3-5 nm liegt, zuzüglich der 

Schichtdicke der intrinsischen amorphen Schicht von ca. 5nm. Damit erhält man eine Ver-

kürzung der Raumladungszone (220 nm) um ca. 10 nm. Der maximale Kapazitätsanstieg 

liegt also etwa bei 5%. 

Ein stärkerer Kapazitätsanstieg zu niedrigen Frequenzen ist also nur möglich, wenn La-

dungen innerhalb der weiten Raumladungszone im kristallinen Silizium zur Kapazität beitra-

gen. 
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Abb. 5.15 Schematische Darstellung der Ladungsdichte ρ einer n+p-Diode und der
Änderung der Ladungsdichte  ∆ρ, verursacht durch eine Spannungsänderung ∆U, sowie
die effektive Weite der RLZ w, aus der sich die Kapazität C=eA/w ergibt für
verschiedene Fälle: 

a) Ideale pn-Diode mit jeweils konstanter Ladungsdichte im p- und n-Gebiet 
b) mit zusätzlicher Grenzflächenladung am Übergang: kleine Verringerung der Effektiven

Weite <w>↓, d.h. kleine Erhöhung der Kapazität (C↑) 
c) Zusätzliche Ladungsdichte durch Fremdatome oder Defektzustände. deutliche Verringe-

rung von <w>↓, d.h. starke Erhöhung der Kapazität (C↑) 
d) �Ausfrieren� der freien Ladungsträger links. <w>↓,  erhöht sich um die n-Schichtdicke,

Die Kapazität sinkt (C↓) 
Abbilddung 5.15 zeigt schematisch die Ladungsdichteverteilung ρ der Raumladungszone 

owie die Ladungsdichteänderung ∆ρ beim Verändern der angelegten Spannung ∆U und die 

araus resultierende effektive Weite <w>, die die Kapazität nach C=εA/w bestimmt, für vier 

erschiedene Fälle: 

a) ideale pn-Diode mit kurzer RLZ links im (n)-typ-Halbleiter und großer RLZ im p-typ 
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Halbleiter rechts 

b) pn-Diode mit Interfaceladung. Die Weite <w> ist am Heteroübergang gegenüber der 

idealen Diode leicht verkürzt. Die Kapazität ist leicht erhöht 

c) pn-Diode mit Interfaceladung und tief in den p-typ ausgedehnten Defektschicht. Die 

RLZ ist rechts im p-typ verkürzt. Die Kapazität steigt deutlich. 

d) pn-Diode mit �Ausfrieren� des n-typ Halbleiters.  ω>>σ/ε ,  die Leitfähigkeit der 

n-Schicht ist so gering, daß die Ladungsträger am Ende der RLZ nicht umgeladen 

werden können. Die Ladungsänderung findet am Metallkontakt statt. Die Raumla-

dungszone erhöht sich um die n-typ Schichtdicke. Die Kapazität sinkt. 

 

Ein deutlicher Anstieg der Kapazität (>5%) durch den Einfluß von Defekten ist nur dann 

zu erwarten, wenn Defekte räumlich im sub-µm-Bereich in der Raumladungszone verteilt 

sind. Dies wird im nächsten Abschnitt simuliert. 

5.6.2 Simulation der Kapazität einer (ni)-a-Si:H/(p)-c-Si Diode mit Volu-

mendefekten im kristallinen Silizium  

Um eine gute Übereinstimmung der Kapazitätssimulation mit dem Experiment zu erhalten, 

wurden folgende Simulationsparameter systematisch angepaßt (Alle weiteren Parameter 

wurden unverändert aus der Literatur übernommen; siehe Anhang C):  

 

1. Wie schon bei der Simulation mit Grenzflächenzuständen wurde die  Akzeptordichte 

gemäß den Resultaten aus der C-U-Messung auf 3.7×1016 cm-3 gesetzt. Damit erreicht 

man eine sehr gute Übereinstimmung bei hohen Temperaturen und hohen Frequen-

zen. 

2. Um das Ausfrieren der n-dotierten a-Si:H bei der richtigen Temperatur zu simulieren 

wurde die Leitfähigkeit der (n)-amorphen Schicht besser an die experimentelle Leit-

fähigkeit angepaßt. Dafür wurden das Ferminiveau und die Elektronenbeweglichkeit 

optimiert. Zur Anpassung der Kapazitätsänderung ∆C bei tiefen Temperaturen wurde 

die a-Si:H Schichtdicke auf 65 nm gesetzt. 

3. Zur Simulation einer Defektschicht wurden verschiedene Defektenergien Et -Ev von 

0.15 bis 0.8 eV variiert. Auch wurde nicht nur ein einzelnes Defektniveau betrachtet, 

sondern eine gaußförmige Energieverteilung der Defektzustandsdichte angenommen. 

Damit wird die Frequenz, bei der die Kapazität ansteigt, beeinflußt. 
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4. Die örtliche Verteilung der Defekte im c-Si wurde variiert. Dabei wurde zuerst von 

einer räumlich konstanten, in der Schichtdicke begrenzten Defektschicht ausgegan-

gen. Ist die Defektschichtdicke jedoch zu groß, wird die Hochfrequenzkapazität da-

von beeinflußt. Deshalb wurden weitere Defektschichten an der Grenzfläche hinzuge-

fügt. Schließlich ergaben in der Defektdichte abgestufte defektreiche Schichten im 

c-Si eine gute Übereinstimmung mit dem Experiment. Eine räumlich abgestufte De-

fektdichte wurde auch von der Vermutung gestützt, daß die Defekte durch die Präpa-

ration verursacht werden, und deshalb näher zur Waferoberfläche eine höhere De-

fektdichte zu erwarten ist. 

 

Abbildung 5.16 zeigt den Vergleich der simulierten und experimentellen Kapazität bei ei-

ner angelegten Spannung von 0 V über der Frequenz.  
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       Abb. 5.16 Simulierte und experimentelle frequenzabhängige Kapazität einer 
(n,i)-a-Si:H/c-Si Heterodiode bei verschiedenen Temperaturen (Ubias=0 V,   
∆U=-20 mV) 

 

 

 

Man erhält eine gute Übereinstimmung bei 100 und 300 K, bei 200 K erfolgt der Anstieg 

der simulierten Kapazität jedoch bei etwas zu niedrigen Frequenzen. Dies kann an der De-

fektzustandsdichte liegen, die nicht unbedingt gaußförmig ist. Zum anderen ist das Modell 

mit einigen Defektschichten sicherlich zu grob.  

Diese Optimierung der Parameter wurde auf eine gute Übereinstimmung bei verschiede-

nen Temperaturen und 0 V Spannung ausgerichtet. Variiert man die angelegte Biasspannung, 
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dann wird die Übereinstimmung etwas schlechter. 

Auch wenn keine perfekte Übereinstimmung zwischen Experiment und Simulation be-

steht, reproduziert die simulierte Kapazität doch alle wesentlichen Merkmale des Experi-

ments. Die prinzipiellen Verhältnisse in der Heterostruktur sind damit gut beschrieben. 

Die Defektenergie der simulierten Heterostruktur liegt bei Et-Ev=0.33 eV bei einer Breite 

der gaußförmigen Verteilung von 0.15 eV (σE nach Gl. 3.10). Die Schichtdicken und Defekt-

dichten der 4 Defektschichten im kristallinen Silizium sind in Abbildung 5.17 dargestellt.  
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 Abb. 5.17 Räumliche Defektverteilung und Dotierdichte der simulierten Heterodi-
ode. Die Defekte wurden gaußförmig verteilt mit einer Energie  von 0.33 eV und
einer Breite von 0.15 eV (Dotierdichte in a-Si:H und c-Si gestrichelt) 

 

 

 

Die Defektdichte wurde in 4 Schichten von 5×1017 bis auf 5×1016 cm-3 abgestuft, bei einer 

Gesamtdicke der Defektschichten von 120 nm. Die Defektschicht reicht also bis 60 % tief in 

die Raumladungszone des c-Si und kann damit die effektive Weite <w> der Ladungsände-

rungen und die Kapazität um ca. einen Faktor 2 verändern. 

In Abbildung 5.18 sind die Ladungsänderungen der transienten Simulation der Hetero-

struktur für verschiedene Zeitpunkte über dem Ort aufgetragen. Die angelegte Spannung 

wurde dafür von 0 V auf -20 mV (in Sperrrichtung) geschaltet und dann die räumliche La-

dungsdichteverteilung transiente Stromdichte berechnet. Dabei fließen freie Ladungsträger 

vom Ende der Raumladungszone zu den Kontakten und vergrößern die Raumladungszone.  
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       Abb. 5.18 Simulierte Ladungsdichteänderung ∆ρ für Zeiten von t=10-7s bis 10-2s
nach Verändern der Spannung von U = 0 V →-20 mV. Für große Zeiten (t=10-2 s)
findet in der RLZ im c-Si (bei 70-180 nm) eine Defektumladung statt 

 

 

 

Eine Besonderheit von Heterostrukturen im Vergleich zu einer np-Homodiode liegt darin, 

daß durch den Sprung im Leitungsband die Elektronen bis in eine Tiefe von ca. 60 nm auch 

im p-typ c-Si die Majoritäten darstellen. Es existiert nahe dem Heteroübergang eine Inversi-

onsschicht. Die Grenze, bei der die Elektronen- und Löcherdichten gleich sind, ist gestrichelt 

angedeutet. 

Für kurze Zeiten t=10-7 s findet die negative Änderung der Ladungsdichte (auf der rechten 

Seite in Abb. 5.18)) im c-Si fast ausschließlich am Ende der Raumladungszone (bei 240 nm) 

statt. Dort fließen Löcher aus den Akzeptoratomen nach rechts zum Metallkontakt ab. Auf 

der Elektronen-dominierten Zone (links in Abb. 5.18) findet die positive Ladungsdichteände-

rung teils durch Emission aus den Donatoratomen am Ende der Raumladungszone im 

(n)-a-Si:H statt und teils wird in einer Inversionsschicht im c-Si nahe am Grenzübergang (bei 

60-70 nm) die Elektronendichte verringert. 

Zu größeren Zeiten werden Ladungsträger aus Defekten emittiert und fließen nach außen 

zu den Kontakten ab (hier: Elektronen nach links und Löcher nach rechts). Die Ladungsände-

rung am Ende der Raumladungszone wird mit der Zeit wieder geringer. (Diese Verringerung 

ist auf der a-Si:H-Seite nicht auf dem Bildausschnitt wiedergegeben). Die effektive Weite der 

Raumladungszone <w>, die durch den Schwerpunkt der Ladungsdichteänderung ∆ρ definiert 

ist, verkleinert sich zu großen Zeiten, d.h. die Kapazität steigt für niedrige Frequenzen. Eine 

Defektumladung im hoch dotierten amorphen Silizium ist für die Kapazität bedeutungslos. 
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Diese Umladung findet innerhalb einer räumlichen Ausdehnung von ca. 1 nm statt, der 

Einfluß auf die effektive Weite <w> ist vernachlässigbar. 

Obwohl die Volumendefekte nur im p-typ c-Si umgeladen werden, findet die Umladung 

wegen der Inversionsschicht von beiden Seiten her durch Elektronen und Löcher statt. Bei 

größeren Spannungen in Sperrrichtung liegt das Ende der Raumladungszone im kristallinen 

Silizium weiter vom Grenzübergang und von der Defektschicht entfernt. In diesem Fall fin-

det die Defektumladung nur noch durch Elektronen nahe am Grenzübergang statt. Der Kapa-

zitätsanstieg ist geringer, wie das auch die Meßergebnisse zeigen (Abb. 5.10). 

Der wahrscheinlichste Herstellungsschritt, der zur Entstehung der Defekte führen kann ist 

die Beschichtung des Wafers mit amorphem Silizium in der DC-PECVD-Anlage (Chemical 

Vapour Deposition mit Gleichstrom). Um diese Annahme testen, wurde eine Schottkydiode 

durch thermisches Verdampfen von Chrom hergestellt und mit a-Si/c-Si Heterodioden vergli-

chen. Als Wafer wurde ein unbehandelter (3-6) Ωcm Czochralski-Wafer verwendet. Sowohl 

Schottkydiode als auch die Heterostruktur wurden mit HF geätzt und erhielten einen aufge-

dampften Aluminium-Rückkontakt. Die Heterostrukturen erhielten zusätzlich noch Alumini-

um-Frontkontakte. 

Für beide Strukturen wurde der Anstieg der Kapazität von hohen zu niedrigen Frequenzen 

gemessen. Bei der Schottkystruktur ergab sich ein Kapazitätsanstieg von 4% von 1MHz auf 

100 Hz. Bei den Heterostrukturen erhielt man für verschieden Proben einen Anstieg um einen 

Faktor 2-8 (Diese extrem hohen Kapazitätsanstiege sind erklärbar wenn die effektive Weite 

durch Defekte im Bereich unter 100 nm bleibt, während die Raumladungszone wegen der 

geringeren Dotierung um eine Faktor 3  länger ist als beim bisher verwendeten Wafer). 

Die Defekte werden folglich von der DC-Plasmabeschichtung verursacht. In der Literatur 

gibt es Nachweise einer Defekterzeugung durch ein Wasserstoffplasma [Beckers98]. So wur-

den mikrokristalline Siliziumschichten amorphisiert, was durch Ramanspektroskopie nach-

gewiesen  wurde, während in kristallinem Silizium durch TEM-Analysen (Transmission E-

lectron Microscope) Löcher (von ca. 20 nm Größe !) entdeckt wurden. Ähnliche Effekte 

könnten auch bei der a-Si:H-Beschichtung durch DC-PECVD auftreten. 

Während Defektenergien im kristallinen Silizium z.B. durch Vakanzen bei diskreten E-

nergieniveaus liegen können, ist für größere Löcher eine verbreiterte Zustanddichte in Ana-

logie zu Oberflächenzuständen zu erwarten. Auch hängen die Defektenergien bei Einzel- 

oder Doppelvakanzen in kristallinem Silizium von der Elektronen-Besetzung der Vakanz ab 

(z.B. Vakanz V++, V+: Ev+0.13 eV, Di-Vakanz V2
+: Ev+0.21 eV, V2

0: Ec-0.42 eV, V2
-: Ec-
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0.24 eV [Schulz82]). 

5.7 Heterodioden mit unterschiedlicher Plasmabehand-

lung 

In diesem Abschnitt werden experimentelle Ergebnisse von vier (p)-a-Si:H/(n)-c-Si Hete-

rodioden präsentiert, die einer unterschiedlichen Plasma-Behandlung/-Beschichtung in der 

CVD-Kammer unterzogen wurden. Es werden C-f-Messungen und I-U-Messungen (dunkel 

und unter Beleuchtung) gegenübergestellt. 

Die p-typ amorphen Schichten wurden auf einen (3-6) Ωcm Czochralski-Wafer 

(100-orientiert) durch DC-PECVD abgeschieden. Dabei wurde teilweise vorher eine 

3-minütige Wasserstoffplasma-Behandlung durchgeführt (bei 1 mbar, 1.1 kV, 5 mA, bei 5 

cm Plattenabstand, ca. 180 cm2 Plattenfläche). H-Plasmen werden einerseits zur Oberflächen-

reinigung durchgeführt, andererseits können dadurch auch Defekte erzeugt werden [Be-

ckers98]. Die verwendeten Werte für das H-Plasma wurden nicht optimiert. Es soll dadurch 

nur eine Variationsmöglichkeit bei der Deposition getestet werden. Die andere Variation be-

steht im Hinzufügen/Weglassen einer ca. 5 nm dicken intrinsischen amorphen Schicht auf 

den Wafer. 

Alle Proben wurden vor der a-Si:H-Deposition mit HF geätzt und erhielten Front- und 

Rückkontakte durch thermische Verdampfung von Aluminium. Die Al-Frontkontakte wurden 

kreisförmig in einer dicken (>100 nm) und einer halbdurchsichtigen Version (Transmissionen 

von 5-40 % im sichtbaren Spektrum) aufgedampft. 

In Tabelle 5.1 sind die unterschiedlichen Behandlungen für die vier Proben zusammenge-

stellt. 

 
Tab. 5.1 Unterschiedliche Plasmabehandlung bzw. Beschichtung der (n)-a-Si:H/(p)-c-Si 
Heterostrukturen in der CVD-Anlage 
   

Probe H-Plasma (i)-a-Si:H (p)+-a-Si:H 

0 - - ~60 nm 

H Ja - ~60 nm 

i - 5 nm ~55 nm 

Hi Ja 5 nm ~55 nm 
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In Abbildung 5.19 sieht man frequenzabhängige Kapazitäten bei 300 K. Die Diode ohne 

H-Plasma-Behandlung und mit einer intrinsischen a-Si:H Schicht (Probe �i�) zeigt dabei mit 

Abstand die geringste Niederfrequenzkapazität. Die höchste Niederfrequenzkapazität und 

damit die höchste Defektdichte im kristallinen Silizium hat die Probe �0� ohne 

H-Plasmabehandlung und ohne intrinsische Zwischenschicht. Die Defektdichten bei den Pro-

ben �H� und �Hi� liegen zwischen diesen Extremfällen. 
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 Abb. 5.19 Experimentelle C(f)-Kurven für Proben mit unterschiedlicher Plasma-
behandlung bzw. a-Si:H-Beschichtung (T=300 K)  

 

Daß die Defektdichte durch ein H-Plasma geringer wird (Proben �H� und �0�), legt den 

Schluß nahe, daß durch Wasserstoff zwar Defekte entstehen, diese aber teilweise durch 

H-Atome abgesättigt werden können, wie dies im a-Si:H der Fall ist. Das Plasma beim Be-

schichten, das aus Silan (SiH4) und ca 3%Phosphin (PH3) gebildet wird, kann die erzeugten 

Defekte möglicherweise schlechter absättigen. 

Warum beim Beschichten durch eine zusätzliche dünne intrinsische a-Si:H-Schicht deut-

lich weniger Defekte entstehen, ist nicht plausibel. Die Unterschiede im Plasma machen sich 

allerdings auch in der angelegten Spannung deutlich. Bei reinem Silan erhielt man die gleiche 

Stromdichte von 10 mA bei 1.1 kV, im Vergleich dazu bei der Silan/Phosphin-Mischung bei 

1.35 kV. Auch dadurch könnten die Verhältnisse bei der Beschichtung der intrinsischen 

Schicht günstig für eine Defektabsättigung sein. 

Es soll hier durch Variation der Präparationsbedingungen ein Zusammenhang zwischen 

Kapazitäts-Frequenz und Stromdichte-Spannungsmessungen gezeigt werden.  
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In den Abbildungen 5.20 und 5.21 sind I-U Dunkel- und (auf eins normierte) Hellkennli-

nien der vier Proben gezeigt. 
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 Abb. 5.20 Stromdichte-Spannungs-Kurven (dunkel) für Proben mit unterschiedli-

cher Plasmabehandlung bzw. a-Si:H-Beschichtung (T=300 K)   
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 Abb. 5.21 Normierte Stromdichte-Spannungs-Kurven unter Beleuchtung mit
Weißlicht für Proben mit unterschiedlicher Plasmabehandlung bzw. a-Si:H-
Beschichtung (T=300 K) 

 

 

 

Je niedriger der Kapazitätsanstieg der Probe bei kleinen Frequenzen ist, desto kleiner ist 

auch die Stromdichte in Sperrspannung. Die gleichrichtenden Diodeneigenschaften sind bes-

ser.  
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Die geringste Defektdichte der Probe �i� mit einer intrinsischen Zwischenschicht zeigt 

sich auch in den Dunkelkennlinien durch die niedrigste Stromdichte in Sperrrichtung und bei 

kleinen Spannungen in Flußrichtung.  Die Probe �Hi� zeigt zwar die zweitniedrigste Strom-

dichte in Sperrrichtung, jedoch eine erhöhte Stromdichte für kleine Spannungen in Flußrich-

tung, was auf einen zusätzlichen Transportpfad am Heteroübergang oder eine erhöhte Re-

kombination in der Raumladungszone deutet. 

Die Stromdichte-Spannungs-Kennlinien unter Beleuchtung wurden auf die 

Kurzschlußstromdichte J(0 V) normiert, da die Transmission der vier Proben um einen Fak-

tor 4-5 variierte. (Die Schichtdicken der halbtransparenten Aluminiumfrontkontakte mit ca. 

15-30 nm sind bei der thermischen Verdampfung nicht genau reproduzierbar).  Damit wei-

chen auch die Leerlaufspannungen Uoc der Dioden voneinander ab.  

Die Füllfaktoren der Hellkennlinien korrelieren mit der Niederfrequenzkapazität und der 

Dunkelstromdichte in Sperrrichtung. Ein niedriger Kapazitätsanstieg führt zu einem hohen 

Füllfaktor. Während der Füllfaktor für die Diode �0� ohne H-Plasma und i-a-Si:H Zwischen-

schicht 0.49 beträgt, liegt er für die Heterostruktur �i� bei 0.65. 

Eine weitere Optimierung der a-Si:H Beschichtung wurde im Rahmen dieser Arbeit nicht 

vorgenommen. Die Präparation war optimiert für die Erzeugung möglichst defektarmen in-

trinsischen amorphen Siliziums. Hiermit soll jedoch der Zusammenhang der frequenzabhän-

gigen Kapazitätsmessungen mit Solarzelleneigenschaften gezeigt werden. 

5.8 Ergebnisse der Kapazitätsmessungen/-Simulationen 

Aus C(U)-Messungen bei 300 K und 1 MHz wurden Sprünge in Leitungs- und Valenz-

band ∆Ec und ∆Ev bestimmt. Für (n)-a-Si:H/(p)-c-Si ergaben sich Werte von 

∆Ec=0.30±0.14 eV und ∆Ev ~0.28±0.19 eV. Für die invers dotierte (p)-a-Si:H/(n)-c-Si Struk-

tur erhält man davon abweichende Bandoffsets von ∆Ec~0.55±0.23 eV und 

∆Ev=0.03±0.16 eV. Die Ermittlung der Diffusionsspannung Ubi, die Grundlage für die Be-

rechnung der Bandlückensprünge ist, wird jedoch durch Defekte verfälscht. 

 Aus dem Vergleich von Simulationsrechnungen mit temperatur- und frequenzabhängigen 

Kapazitätsmessungen wurde die Existenz von Volumendefekten im kristallinen Silizium pos-

tuliert. Die räumliche Ausdehnung der Volumendefekte in den kristallinen Wafer muß in der 

Größe von 100 nm liegen, um den Anstieg der Niederfrequenzkapazität zu erklären. Die De-

fekte entstehen in der Gleichstrom-CVD-Anlage bei der a-Si:H Beschichtung. 



6 Zusammenfassung 

In der vorliegenden Arbeit wurde der Ladungsträgertransport an (n)-a-Si:H/(p)-c-Si 

Heterodioden aus amorphem und kristallinem Silizium untersucht. Dazu wurden Strom-

Spannungskennlinien dunkel und unter Bestrahlung sowie Kapazitäten in Abhängigkeit von 

Temperatur und Frequenz gemessen. Zur Unterstützung der Interpretationen wurde ein viel-

seitig verwendbares 1-dimensinales Simulationsprogramm für Halbleiterbauelemente entwi-

ckelt, bei dem speziell die Defektstatistik von Dangling Bonds berücksichtigt wird. Das Glei-

chungssystem kann dabei sowohl stationär als auch transient gelöst werden. Die transiente 

Simulation der Stromdichte nach dem Schalten einer Spannungsstufe und anschließende 

Laplacetransformation ermöglichen eine detaillierte Untersuchung des Einflusses von Defek-

ten auf die frequenzabhängige Kapazität. 

Aus temperaturabhängigen Strom-Spannungskennlinien ergaben sich in verschiedenen 

Spannungs- und Temperaturbereichen unterschiedliche Strommodelle. Bei tiefen Temperatu-

ren und kleinen Spannungen in Flußrichtung ist ein modifiziertes Tunnelmodell, das von 

Matsuura vorgeschlagene Multi-Capture-Emission-Tunneling (MTCE) Modell, für die 

Stromdichte maßgeblich. Dabei tunneln Elektronen in Defekte im kristallinen Wafer und 

rekombinieren dort durch Löchereinfang. Dies liefert eine plausible Erklärung für die tempe-

raturunabhängige Steigung der Dunkel-Strom-Spannungskennlinien in diesem Bereich mit 

konstanter Aktivierungsenergie von 0.164 eV, was genau dem Ferminiveau des p-typ dotier-

ten kristallinen Siliziums entspricht. Bei weiteren Proben mit einer höheren Defektdichte im 

kristallinien Silizum nimmt die Stromdichte in diesem Bereich zu oder es findet alternativ 

Rekombination in der Raumladungszone statt. Bei tiefen Temperaturen und höheren Span-

nungen in Flußrichtung ist der Ladungsträgertransport durch ein Tunneln durch eine spitze 

Heterobarriere im Leitungsband geprägt. Dieser Transportpfad dominiert bei hohen Tempera-

turen im gesamten Spannungsbereich. 

Eine S-Form der Strom-Spannungskennlinien unter Beleuchtung bei tiefen Temperaturen 

läßt sich durch den Vergleich mit Simulationsrechnungen mit einer Barriere im Leitungsband 

am Heteroübergang erklären. Daraus ergibt sich eine Leitungsbanddiskontinuität ∆Ec am 
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a-Si:H/c-Si Übergang ∆Εc von mindestens 0.36 eV. Der Einfluß einer eventuellen Barriere 

am Frontkontakt zum a-Si:H auf die S-Form der Strom-Spannungs Kurven läßt sich jedoch 

nicht ausschließen.  

Die Auswertung von Kapazitäts-Spannungsmessungen an (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Heterostruktu-

ren ergibt einen Leitungsbandsprung ∆Εc von ca. 0.30 eV; ein Wert, der allerdings von Probe 

zu Probe schwankt. Eine scheinbare Absenkung dieses Werts läßt sich jedoch mit dem Vor-

handensein einer Oberflächenladung am Heteroübergang theoretisch erklären und diese kann 

bei der schwer zu kontrollierenden Oberflächenpräparation unterschiedlich ausfallen. Daraus 

resultiert eine Valenzbanddiskontinuität ∆Ev von ca. 0.28 eV. Dieser Leitungsbandsprung ist 

höher als bei vielen in der Literatur angegeben Werten, die meist bei 0.05 � 0.2 eV liegen, 

aber auch Werte >0.5 eV erreichen. 

Die Kapazität zeigte einen merklichen Anstieg von hohen zu niedrigen Frequenzen. Aus 

dem Vergleich mit numerischen Simulationsrechnungen konnte dieser Anstieg auf eine 

räumlich ausgedehnte Verteilung von Defekten auch im kristallinen Silizium bis in eine Tiefe 

von ca. 100 nm zurückgeführt werden. Der Anstieg ist nicht durch Interfacedefekte allein zu 

erklären. Diese Defekte werden durch die DC-PECVD-Beschichtung verursacht. 

Der Vergleich mit den Ergebnissen anderer Forschungsgruppen und die Streuung eigener 

Messungen an verschiedenen Proben deutet auf eine starke Abhängigkeit der Meßergebnisse 

und der daraus folgenden Interpretationen von der Oberflächenpräparation unmittelbar vor 

der Deposition des a-Si:H auf den kristallinen Wafer. Eine systematisch unterschiedliche 

Präparation durch ein Wasserstoffplasma und das Auftragen einer intrinsischen a-Si:H 

Schicht zeigt eine Korrelation zwischen der Stromdichte und dem durch Defekte verursach-

ten Anstieg der Kapazität zu niedrigen Frequenzen. 

Schließlich wurde ein Vergleich der np- und pn-dotierten Struktur mit unterschiedlichen 

Banddiskontinuitäten numerisch durchgeführt. Daraus ergibt sich die allgemeine Aussage, 

daß ein großer Leitungsbandsprung für die (n)-a-Si:H/(p)-c-Si Struktur bzw. ein großer Va-

lenzbandsprung für die invers dotierte Struktur günstig für die erreichbare Leerlaufspannung 

ist. Dies ist besonders dann wichtig, wenn Grenzflächendefekte am Heteroübergang vorhan-

den sind, die durch eine starke Inversionsladung dann kaum zur Rekombination beitragen. 

Die Bedeutung der Bandlückensprünge zeigte sich in vielen Details dieser Arbeit. Wegen 

der Streuung der Proben, die wohl vor allem durch Defekte verursacht werden, konnten keine 

exakten Werte dafür ermittelt werden. Deshalb ist es wichtig die Präparation der Heterostruk-

turen zu verbessern. Interessant wäre ein Vergleich von Proben die durch Gleichstrom- und 
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Wechselstrom PECVD sowie durch �Hot-Wire�-Technik hergestellt werden.  

Weitere Informationen zur Defektcharakterisierung könnten z.B. durch  DLTS-Messungen 

erzielt werden.  

Besonders interessant wäre ein detaillierter Vergleich von np- und pn-dotierten Strukturen 

für die Verwendung als Solarzellen. 

 

 



Anhang A  

Präparation der Heterostrukturen 

A.1 Präparationsschritte 

Die untersuchten Heterostrukturen wurden in Oldenburg hergestellt, für die 

(n)-a-Si:H/(p)-c-Si Strukturen wurden die Wafer in Freiburg am ISE vorbehandelt. Die (100)-

orientierten Float-Zone-Wafer sind n-typ dotiert (Phosphor) mit einem spezifischen Wider-

stand von 0.5 Ωcm. Die Dicke der Wafer beträgt 200 µm. Zuerst wurde auf beiden Seiten ca. 

5 µm abgeätzt und dann einer RCA-Reinigung unterzogen, um saubere Oberflächen zu erhal-

ten. Die Rückseite wurde dann mit Aluminium beschichtet. Die Vorderseite wurde bei 850 

°C oxidiert, was zu einem etwa 5 nm dicken Oxid führt, das als Schutzschicht für die Ober-

fläche dient. Nach einer weiteren Aluminiumbeschichtung wird der Rückkontakt gesintert, 

d.h. auf ca. 400 °C erhitzt, was zur Eindiffusion von Aluminium in den Wafer führt. Dies 

bildet das sogenannte Back-Surface-Field aus, das eine erhöhte Dotierung nahe am Rückkon-

takt darstellt, und zu einem guten ohmschen Kontakt führt. In dieser Form wurden die Wafer 

aus Freiburg bezogen.  

Die Präparation von entgegengesetzt dotierten (p)-a-Si:H/(n)-c-Si Heterodioden wurde mit 

375 µm dicken 3-6 Ωcm n-dotierten Czochralski Wafern komplett selbst durchgeführt. Bei 

diesen Proben wurde der Rückkontakt aus Aluminium erst nach der Deposition von amor-

phem Silizium aufgebracht. 

Die Präparation der Heterodioden erfolgt in diesen Schritten: 

- Abätzen des thermisch gewachsenen bzw. natürlichen Oxids auf der Wafe-

roberfläche. 

- Beschichtung des Wafers mit amorphem Silizium durch DC-PECVD 

- Aufbringen der Frontkontakte (Aluminium thermisch verdampft, bzw.. 
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transparente leitfähige Kontakte aus ZnO:Al durch Sputtern) 

- Bei den (p)-a-Si:H/(n)-c-Si Proben als Rückkontakt Aluminium thermisch 

verdampft.  

 

Im weiteren werden  wichtige Präparationschritte, das Entfernen des Oxids und die Depositi-

on des amorphen Siliziums näher erläutert. 

A.2 Abätzen des Oxids 

Die Behandlung der Oberfläche ist ein besonders kritischer Prozess bei der Herstellung von 

a-Si:H/c-Si Heterostrukturen. Die Verfahren haben einen merklichen Einfluß auf die Dioden-

eigenschaften [Jagannathan96]. Eine Oxidschicht auf der Oberfläche muß vor der a-Si 

Deposition entfernt werden, um nicht eine Barriere für die Ladungsträger am Heteroübergang 

zu erhalten. Die zusätzliche Barriere führt dazu, daß eine wesentlich höhere Spannung ange-

legt werden muß um ähnliche Stromdichten zu erhalten wie bei Heterodioden ohne diese 

Oxidschicht. Auch kann durch Ätzen mit HF-Lösungen die Dichte extrinsischer Defekte an 

der Oberfläche verringert werden [Angermann95]. Das Entfernen einer Oxidschicht auf der 

Waferoberfläche wurde mit einer mit 40%igen NH4F-Lösung durchgeführt Die Verwendung 

einer gepufferten Flußsäure führt zu einer langsameren und daher für sehr dünne Schichten 

besser kontrollierbaren Ätzung des Oxids [Bogenschütz67] und einer Absättigung der offe-

nen Bindungen der Siliziumatome an der Oberfläche mit Wasserstoffatomen, der sogenann-

ten H-Terminierung [Angermann96b]. Higashi et al. [Higashi90] berichteten, daß diese H-

Terminierung mit steigendem pH-Wert vollständiger wird. Sie verwendeten zur Erhöhung 

des pH-Wert nicht nur NH4F, sondern zusätzliche Basen wie NH4OH. Solche Wafer können 

durch Ätzen mit NH4F- im Gegensatz zu HF-Lösungen nahezu einatomar glatt geätzt wer-

den, wie durch STM Messungen (Scanning Tunneling Microscope) gezeigt wurde [Higas-

hi91]. Bei (100) orientierten Wafern führt das Ätzen auch zur Enstehung von kleinen (111) 

Oberflächen[Nakamura96,Higashi89]. Man erhält also eine gezackte Oberfläche.  

Um die Rauhigkeit auf einer (100)-Oberfläche möglichst klein zu halten, ist es deshalb 

wichtig, möglichst kontrolliert zu ätzen und sofort nach dem Entfernen des Oxids den Ätz-

prozess zu beenden. Daß sich eine möglichst kurze Ätzzeit auch auf die Eigenschaften von 

Heterosolarzellen positiv auswirkt, wurde von Kolter [Kolter97] festgestellt. Die Entfernung 

des Oxids kann leicht festgestellt werden, weil die Siliziumoxidoberfläche hydrophil ist, d.h. 
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die Oberfläche von der wässrigen Lösung benetzt wird, während die Siliziumoberfläche hyd-

rophob ist und Tröpfchen der Lösung davon abperlen. 

Eine wichtige Eigenschaft der H-terminierten Siliziumoberflächen ist ihre chemische Sta-

bilität, ohne die es schwer möglich wäre, die Proben in Luft zu präparieren. Untersuchungen 

zur Oxidation nach der Entfernung des Oxids mit HF-haltigen Ätzlösungen zeigen zum Teil 

widersprüchliche Ergebnisse über die Dauer, bis die Siliziumoberfläche an Luft mit einer 

Monolage Siliziumoxid bedeckt ist. Während bei (111) Si Oberflächen von Zeiten bis 800 h 

berichtet wird [Neuwald92] werden Werte für (100) Oberflächen von etwa 1 Stunde [Mori-

ta89] und 7 Tagen [Gräf90] angegeben. Daß schon eine anfängliche Oxidschicht von 0.2 � 

0.4 nm existiert, führt Morita auf das 10-minütige Spülen mit hochreinem Wasser zurück. 

Auch wird dort auf den Einfluß der Luftfeuchtigkeit auf  die Wachstumsgeschwindigkeit 

einer Oxidschicht hingewiesen. Die Dauer von mindestens 1 h bis zur merklichen Oxidierung 

ist jedoch auch im ungünstigen Fall ausreichend, um die Wafer nach dem Ätzen zur a-Si:H-

Deposition in die Vakuumkammer zu transferieren, was höchstens wenige Minuten erfordert.  

Ein Problem ist das Ätzen von Wafern, die schon einen Aluminium Rückkontakt besitzen. 

Dieser Rückkontakt wird von der Flußsäure angegriffen und führt zur Verunreinigung der 

Lösung und zu möglichen Ablagerungen auf der Oberfläche. Um starke Schwankungen der 

Diodeneigenschaften von Probe zu Probe zu vermeiden, wurde als Schutzschicht die Rück-

seite mit Gold bedampft, das in HF chemisch stabil ist. Auch Borchert und Grabosch [Bor-

chert98] stellen fest, daß Solarzellen, deren Rückkontakt erst nach Deposition der amorphen 

Schicht aufgebracht wird, höhere Wirkungsgrade besitzen als bei Ätzen der Oberfläche bei 

schon vorhandenem Rückkontakt, und führen dies auf mögliche Rückstände des Metalls auf 

der Waferoberfläche zurück. Besonders der Füllfaktor der Solarzellen wird dadurch massiv 

(von 70 auf 41%) reduziert.  

Die hier vorgestellten Proben wurden mit einer gepufferten NH4F:HF (7:1) Lösung geätzt, 

bis die Oberflächen hydrophob wurden. Die Ätzzeit ist bei den thermisch oxidierten (n)-Si 

Wafern mit 5 nm Oxiddicken gut reproduzierbar (ca. 10s), während sie bei den (p)-Si Wafern 

mit natürlichem Oxid teils unterschiedlich lang war. Die Proben wurden anschließend einige 

Sekunden in destilliertem Wasser gespült und mit einer Stickstoffpistole trocken geblasen. 
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A.3 Deposition von amorphem Silizium 

Die Deposition von amorphem Silizium erfolgte durch plasmaunterstützte chemische Gas-

phasenabscheidung in einer Gleichstromanlage (DC-PECVD). Die Dotierung durch Zugabe 

von Phosphin (PH3) wurde für möglichst hohe spezifische Leitfähigkeit  optimiert. Für n- 

und p- dotiertes a-Si:H ergaben sich Leitfähigkeiten (bei ca. 1µm dicken a-Si.H Schichten) 

von bis zu 9×10-3 Ω-1cm-1 und 1.5×10-4 Ω-1cm-1, was Ferminiveaus von ca. 0.25eV unter der 

Leitungsbandkante bzw. 0.35 eV über der Valenzbandkante entspricht [Fuhs92]. Bei undo-

tiertem a-Si:H liegen die Ferminiveaus bei etwa 0.6-0.65 eV unter der Leitungsbandkante.  

Die Defektdichten und Urbachenergien der intrinsischen a-Si Filme wurden durch CPM-

Messungen (Constant-Photocurrent-Method) als 2×1016 cm-3
 und 52 meV bestimmt. Für 

n+-dotiertes a-Si:H lagen die Defektdichten bei 1019 cm-3
 und die Urbachenergien bei ca. 

200 meV. Diese Werte wurden auch in der Simulation verwendet.  

 

Tabelle A.1: Parameter für die a-Si:H Beschichtung mit der PECVD Anlage 

 

Restgasdruck vor der Beschichtung ~10-6 mbar 

Gasfluß SiH4 10 sccm 

Gasfluß (5% PH3 in H2) 5 sccm bei n-Dotierung 

Gasfluß (3% B2H6 in H2) 5 sccm bei p-Dotierung 

Gasdruck während Deposition 0.25 mbar 

Substrattemperatur 250 °C 

El. Leistungsdichte 30-100 mW/cm2 

 

Zur Messung der Schichtdicken wurden a-Si:H Filme jeweils parallel zur Deposition auf 

c-Si auf Glassubstraten abgeschieden, an denen die Schichtdicke aus spektral abhängigen 

Transmissionsmessungen durch Interferenzanalyse bestimmt wurde. Wie in Abbildung A.1 

gezeigt ist, ist der Zusammenhang zwischen Schichtdicke und Depositionszeit auch für sehr 

geringe Schichtdicken (bis 9 nm gemessen) linear. Die Abweichungen vom Mittelwert liegen 

im Bereich bis ca. 15%.  

Schichtdickenmessungen von a-Si Filmen auf c-Si durch Reflexionsmessungen waren 

nicht möglich. Wegen zu geringem Unterschied der Brechungsindizes der beiden Materialien 

ergaben sich keine auswertbaren Interferenzmuster. Direkte mechanische Messungen (Dek-
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Abb. A.1: Schichtdicken von dünnen (n+)-a-Si:H Filmen auf
Glassubstrat in Abhängigkeit der Depositionszeit.  

tak Schichtdicken Messgerät) waren ebenfalls schwierig, weil dafür eine Stufe am Schicht-

rand benötigt wird. Da die a-Si:H Schicht am Rand jedoch in einem Bereich von ca. 0.5 mm 

allmählich dicker wird (Einfluß der Maske auf das Potential während der Deposition), ist 

auch die mechanische Messung stark fehlerbehaftet. Die AFM-Messungen an Heterodioden 

zeigten um einen Faktor 0.45-0.55 geringere Schichtdicken als die Transmissionsauswertun-

gen an gleichzeitig auf Glassubstrat deponierten a-Si:H Filme. Die gleiche Aussage erhält 

man aus der Auswertung der geometrischen Kapazität von (n)-a-Si/(p)-c-Si Heterodioden bei 

tiefen Temperaturen, aus der ebenfalls die Schichtdicke einiger Proben bestimmt wurde. Die-

ser Faktor 2 in der Schichtdicke wird bei der Dickenangabe der a-Si:H Schichten der Hetero-

dioden berücksichtigt.  

 



Anhang B 

 

Numerische Lösung der physikalischen 

Gleichungen 

Die numerische eindimensionale Lösung der Halbleitergleichungen erfordert mehrere Schrit-

te. Zum einen muß die Halbleiterstruktur räumlich diskretisiert werden. Dann müssen die 

physikalischen Gleichungen auf diese diskreten Gitterpunkte bezogen werden. Schließlich 

muß das Gleichungssystem gelöst werden. Dies kann sowohl eine stationäre als auch eine 

transiente Lösung sein.  

Vor einer transienten oder stationären Berechnung unter Beleuchtung oder außen angeleg-

ten Spannung werden zuerst die Gleichungen für eine Halbleiterstruktur im thermischen 

Gleichgewicht gelöst. Dies ist eine wesentliche Vereinfachung, da alle zu berechnenden Grö-

ßen durch die Potentialverteilung ausgedrückt werden können. Es muß also nur das elektro-

statische Potential an allen Gitterpunkten gelöst werden. Die gefundene Lösung dient dann 

als Ausgangspunkt für weitere Berechnungen unter Beleuchtung oder angelegter Spannnung. 

B.1  Skalierung 

Für die numerische Lösung der Gleichungen ist es vorteilhaft, wenn die Variablen etwa die 

gleiche Größenordnung besitzen, um numerische Auslöschungen zu vermeiden. Dies ist für 

die Ladungsdichten nicht möglich, da sowohl die Zustandsdichte einen exponentiellen Zu-

sammenhang mit der Energie hat, als auch die Ladungsträgerdichten exponentiell vom Ab-

stand des Ferminiveaus zu den besetzten Zuständen abhängen. Das Potential kann jedoch 

durch eine geeignete Skalierung in eine ähnliche Größenordnung wie die freien Ladungsträ-
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gerdichten im neutralen Halbleiter gebracht werden. Ebenfalls skaliert werden Ort, Zeit, Be-

weglichkeiten und Diffusionskonstanten, Einfang- und Emissionskonstanten, Stromdichten 

und Generationsraten. Damit tauchen in der Poissongleichung und den Kontinuitätsgleichun-

gen physikalische Größen auf, die Werte etwa in der Größenordnung Eins haben. Die in der 

Tabelle  B.1 aufgelisteten Skalierungsfaktoren sind aus der Literatur [Selberherr1984] ent-

nommen. 

Tabelle B.1: Skalierungsfaktoren für physikalische Größen 

Physikalische Größe Skalierungsfaktor 

Ort  x L                       ( Länge der Struktur) 

Energie E kT 

Potential Ψ kT/e 

Ladungsdichten  n,p,nt+,DB+ , ...  Qdot,max   (höchste Dotierdichte) 

Diffusionskonst. D Dmax   (höchste Diffusionskonst.) 

Beweglichkeit  µ eDmax/kT  

Einfangkoeff. C Dmax/(Qdot,max L2) 

Generationsrate G Dmax Qdot,max /L2 

Zeit  t L2/Dmax 

B.2  Räumliche Diskretisierung 

Um die physikalischen Gleichungen numerisch zu lösen, wird die Halbleiterstruktur zuerst 

örtlich in Gitterpunkte aufgeteilt. Dies kann mit variablem Gitterabstand erfolgen und zwar 

ist es vorteilhaft, den Gitterabstand an Orten, an denen ein großer Potentialunterschied und 

damit deutlich unterschiedliche Ladungsträgerdichten zu erwarten sind, kleiner zu wählen. 

Vor allem an Rändern und Schichtgrenzen zwischen unterschiedlichen Halbleitern ist dies 

Ψ,n,p, 
DB+,... jp, jn 

dy2 dy1 

dxiid-1 dx2dx1dx0 

xiid-1 xiid x2 x1 x0 

Abbildung B.1: Räumliche Diskretisierung der Halbleiterstruktur 
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sinnvoll. Das Bauelement wird in iid Gitterpunkte x(i) (i=0,1,...iid) aufgeteilt, die unter-

schiedlichen Abstände der Gitterpunkte werden mit dx(i) bezeichnet, auf jeden Gitterpunkt 

x(i) entfällt dann eine räumliche Breite dy(i). An jedem Gitterpunkt werden das Potential, die 

freien Ladungsträgerdichten und die geladenen Defektzustände bestimmt, während die 

Stromdichten zwischen den Gitterpunkten definiert sind. 

Ableitungen werden in der Simulation durch Differenzenquotienten angenähert. Dabei 

müssen die unterschiedlichen Abstände berücksichtigt werden. Damit erhält man die Pois-

songleichung als  

( ) (1 1
,

1

0i i i i
id id dot id i i i i

NDB Ntaili i i i

p n Q DB DB pt nt
dx dy dx dy

Ψ Ψ Ψ Ψϑ + − + −+ −

−

 − −
− + − + + − + − 

 
∑ ∑ ) =     (B.1) 

wobei die Ladung aus freien Ladungsträgern und Ladungen in Defektzuständen und der Do-

tierladung besteht. Die Konstante ϑ  ergibt sich aus der Skalierung durch kTεrε0/e2L2Qmax. Da 

die Stromdichten zwischen den Gitterpunkten definiert sind, werden die Dichten der freien 

Ladungsträger an dieser Stelle durch das arithmetische Mittel der Ladungsträgerdichten an 

den benachbarten Gitterplätzen angenähert. 

1 1 1
, 2

i i i i i
n i n n

i i

n n n nj D
dx dx

iΨ Ψµ+ + +− + −
= −                               (B.2) 

1 1
, 2

i i i i i
p i p p

i i

p p p pj D
dx dx

1 iΨ Ψµ+ + +− + −
= − −                             (B.3) 

Verwendet man diese Stromgleichungen, kann es zu numerischen Instabilitäten kommen, 

wenn die Potentialdifferenz 2kT/e übersteigt [Scharfetter69]. Deshalb werden die Differenti-

algleichungen für die Stromdichten analytisch gelöst, wobei das elektrische Feld zwischen 

den Gitterpunkten konstant angenommen wird. Man erhält daraus einen Ausdruck für die 

Stromdichten von 

( ) (, 1 1
n

n i i i i i i i
i

Dj n B n B
dx

Ψ Ψ Ψ Ψ+ + += − − )1−                             (B.4) 

( ) (, 1 1
p

p i i i i i i i
i

D
j p B p B

dx
Ψ Ψ Ψ Ψ+ += − − − )1+                             (B.5) 

mit der Bernoulli-Funktion B(x) die durch  

( )
1−

= ze
zzB                                                     (B.6) 

gegeben ist. Die direkte Verwendung dieser Beziehung führt jedoch zu numerischen Fehlern 

und ist für z=0, d.h. im feldfreien Fall, nicht definiert. Selberherr [Selberherr84] ersetzt des-
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halb die Bernoulli-Funktion in verschiedenen Teilbereichen durch verschiedene Näherungen 

(siehe auch [Cordes98]). Diese Methode wird in dem in dieser Arbeit verwendeten Simulati-

onsprogramm benützt. 

An Halbleitergrenzflächen werden die Stromdichten jedoch nicht durch Drift- und Diffu-

sionsstrom beschrieben, sondern durch thermionische Emission. Zwischen diesen Gitterpunk-

ten wird deshalb nicht die Methode von Selberherr angewendet sondern die Stromdichte di-

rekt durch thermionische Emission berechnet, wobei sich der Gitterpunkt i auf der Grenzflä-

che befindet, der Gitterpunkt selbst jedoch noch der linken Schicht mit den jeweiligen Halb-

leiterparametern zugeordnet wird (siehe Abbildung B.2). Die Variablen der Schicht rechts 

vom Übergang am Gitterpunkt i werden aus den Variablen am nächsten Gitterpunkt i+1 ext-

rapoliert. Die energetische Position des Leitungsbandmaximums bzw. Valenzbandminimums 

ist dabei durch das Potential am Halbleiterübergang bestimmt. Der Nullpunkt des  Potentials 

wird am linken Rand der Halbleiterstruktur bei x=0 festgelegt. Der Verlauf des Leitungs-

bands und des Valenzbands am Gittterpunkt i in der l-ten Halbleiterschicht ist dann gegeben 

durch 

( ),v i i vE EΨ ∆= − + l                                                 (B.7) 

( ) ( ), 1c i g i cE E EΨ ∆= − + l                                         (B.8) 

wobei sich der Leitungsbandsprung und Valenzbandsprung der l-ten Schicht auf die erste 

Schicht am linken Rand (x=0) beziehen. Die Barriere am Heteroübergang der Schichten l und 

l+1 wird definiert als 

( ) ( ){ },max , ,max , 1c c i c i cE E E E l E∆ ∆= + + − c l                           (B.9) 

( ) ( ){ },min , ,min , 1v v i v i vE E E E l E∆ ∆= + + − v l                          (B.10) 

Dadurch wird festgelegt, ob die Barriere zur rechten oder linken Schicht zählt. Die Quasifer-

miniveaus Efn und Efp werden aus den Dichten der freien Ladungsträger bestimmt. Dies muß 

an beiden Seiten der Grenzfläche mit den jeweiligen Halbleiterparametern geschehen. 
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Am rechten Rand des Übergangs erhält man die Ladungsträgerdichten aus den Dichten am 

Gitterpunkt i+1 durch Extrapolation mit Hilfe der bekannten Potentialdifferenz Ψi+1-Ψi. Für 

die thermionische Stromdichte für Elektronen und Löcher am Heteroübergang erhält man 

durch Einsetzen der Quasiferminiveaus und der Bandkanten am Grenzübergang in Gleichung 

3.27, bzw. 3.28 

pi

Ev,min

Efn,i+1

x

E 

∆Ev(l+1) 
-∆Ev(y) 

Efp,i+1
Efp,i

Efn,i

Schicht l+1

Schicht l 

ni+1,Ψi+1

ni,Ψi

Ec,max
∆Ec(l+1)
-∆Ec(l) 

pi+1

Abb. B.2: Gitterpunkte am Heteroübergang für thermionische Emission 
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Die diskretisierten Kontinuitätsgleichungen lauten mit den so berechneten Stromdichten 
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+                                            (B.15) 

, , 1
,

p i p ii
p i p i

i

j jp
,R G

t dy
−−∂

= − − +
∂

                                       (B.16) 

Zusammen mit den (schon diskretisierten ) Ratengleichungen für Emission und Einfang von 

freien Ladungsträgern geben die Kontinuitätsgleichungen explizit die Zeitabhängigkeit der 
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einzelnen Variablen an, die zur Berechnung außerhalb des thermischen Gleichgewichts benö-

tigt werden.  

B.3  Numerische Lösung im thermischen Gleichgewicht 

Im thermischen Gleichgewicht, d.h. ohne Beleuchtung und ohne angelegte Spannung ist das 

System allein durch die Potentialverteilung festgelegt. Man benötigt weder die zeitabhängi-

gen Gleichungen für den Transport noch die Kontinuitätsgleichungen. Die Besetzung der 

Zustände mit Ladungsträgern ist durch die Fermiverteilungsfunktion für freie Ladungsträger 

in den Bändern sowie in den Bandausläufern festgelegt und die Ladung der Dangling Bonds 

ist durch die in den Gleichungen 3.12 bis 3.15 in Kap. 3 vorgestellte Besetzungsfunktion  

bestimmt. Das Ferminiveau ist im thermischen Gleichgewicht über den ganzen Halbleiter 

konstant. Die energetische Position der Zustände und damit die Ladung ρ(xi) hängt vom Po-

tential am jeweiligen Ort ab.  

Um die ganze Struktur im thermischen Gleichgewicht zu berechnen, muß also das Poten-

tial Ψ=(Ψ0,Ψ1, ...,Ψiid) an jedem Gitterpunkt so gelöst werden, daß die Poissongleichung er-

füllt ist. Eine Bedingung für die Potentialverteilung ist durch das eingebaute Potential Vbi 

gegeben, das nur vom Unterschied der Ferminiveaus und von Bandkantensprüngen der ersten 

und der letzten Halbleiterschicht abhängt. Als Bezugsniveau für die Energien wird die Ener-

gie der Valenzbandkante und das elektrische Potential am linken Rand zu Null gesetzt.  

( ) ( )bi f v f v vlinks vrechlinks rechts
U E E E E E E∆ ∆= − − − + − ts                      (B.16) 

Die Potentiale am linken und rechten Rand sind damit gegeben durch  

0 0Ψ = , iid biUΨ =                                                    (B.17) 

Zur Lösung mit Hilfe eines mehrdimensionalen Newton-Verfahrens, dem Newton-

Raphson-Verfahren führt man eine Funktion g(Ψ) ein, die aus der Poissongleichung stammt. 

( ) ( )2
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,i ii
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ε ε
∂
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                                             (B.18) 

Gesucht ist nun die Nullstelle des Vektors g(Ψ)=(g0, g1, g2, ... ,giid), womit die Poissonglei-

chung an allen Orten i=0,1,...,iid erfüllt ist Durch Linearisierung der Funktion g(Ψ) erhält 

man   

( )0 ...gg dΨ Ψ
Ψ
∂

= +
∂

+
!! !! !                                            (B.19) 
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Diese mehrdimensionale algebraische Gleichung ist nach dΨ aufzulösen. Die Jacobimatrix 

dg/dΨ kann durch Differenzenquotienten angenähert werden. Da die Gleichungen für g aus 

Besetzungsfunktionen jedoch bekannt sind, werden die Ableitungen nach den Potentialen 

hier analytisch berechnet. Dies erhöht die Genauigkeit der gewonnenen Lösung und be-

schleunigt das Lösungsverfahren. Die mehrdimensionale algebraische Gleichung für 

dΨ lautet umgestellt 
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0 1

0 0 0

. 0 0

0 . . . 0
0 0 . . .

0 0. 0 . iid

iid

g g

g g

d g

g

Ψ Ψ

Ψ Ψ
Ψ Ψ

Ψ

∂ ∂ 
 ∂ ∂
 

∂ ∂ 
 ∂ ∂
  = −
 
 
 
 ∂
 ∂  

! !!                          (B.20) 

Die Lösung der Gleichung nach dΨ erfolgt durch die sogenannte L-R Zerlegung (Links-

Rechts Zerlegung; die Darstellung der Matrix durch eine Multiplikation einer linken, unteren 

und einer rechten, oberen Dreiecksmatrix). Da wegen der zweiten Ableitung des Potentials 

die Funktion g jeweils nur von den nächsten Nachbarn abhängt, hat die Jacobimatrix Band-

form mit einer Zeile unterhalb und oberhalb der Diagonalen. Somit benötigt man weniger 

Speicherplatz und erniedrigt die Rechenzeit, wenn man spezielle Lösungsverfahren für 

Bandmatrizen verwendet. Das hier verwendete Newtonverfahren wurde in leicht modifizier-

ter Form aus den Numerical Recipies übernommen [Press88]. 

Iterativ erhält man aus dem Startwert Ψ eine Korrektur ∆Ψ. Der neue Wert  Ψ+∆Ψ stellt 

eine bessere Näherung der Nullstelle dar. Als Startwert für die Potentialverteilung wird ein 

linearer Ansatz von 0 zu Ubi gemacht. Die Iteration wird durchgeführt, bis der Fehler in der 

Poissongleichung, der durch die Norm des Vektors g ausgedrückt wird, genügend klein ist. 

B.4  Transiente Lösung 

Wird das Halbleitersystem aus dem thermischen Gleichgewicht gestört, so kann der zeitliche 

Verlauf des Systems aus den vorgestellten Gleichungen zeitabhängig berechnet werden. Für 

die transiente Rechnung wird das frei zugängliche Programmpaket LSODI (livermore solver 

for ordinary differential equations, implicit form) von J. Painter und A. C. Hindmarsh 

[Hindmarsh83] verwendet, das dieses Gleichungssystem implizit löst. Dieses Programm setzt 
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voraus, daß zum Zeitpunkt t=0 die physikalischen Gleichungen erfüllt sind. Dies ist z.B. der 

Fall, wenn man die Lösung im thermischen Gleichgewicht oder eine Lösung der physikali-

schen Gleichungen im Nichtgleichgewicht als Startpunkt verwendet. Im weiteren wird kurz 

beschrieben, wie die zeitabhängigen Gleichungen aufbereitet werden müssen, damit sie von 

LSODI verwendet werden können. Eine ausführliche Beschreibung des Programmpakets 

LSODI selbst wird in [Hindmarsh83] oder auch in den Quelltexten der Programme gegeben. 

LSODI löst ein System von Differentialgleichungen erster Ordnung der Form 

( ) (y A t,y) , y
dt
d g t= )
!! ! !                                                 (B.21) 

wobei  eine Matrix ist. Die Größe ( ytA ", ) y" (t) stellt hier die physikalischen Variablen der 

Halbleiterstruktur dar. Die Halbleiterstruktur wird an jedem Gitterpunkt i durch das elektro-

statische Potential, die Dichten der freien Ladungsträger, und die geladenen Defektzustände 

bestimmt. Der Variablenvektor y hat damit die folgende Form:  

( )
( )

1 1 1 1 1

1 1 1 1

, , , ,.. , ,.. , ,.. , ,.. ,.............

............, , , , ,.. , ,.. , ,.. , ,..
t tN t tN Nd Nd
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Ψ

Ψ
+ + − −

+ + − −
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!               (B.22) 

Für die Zeitabhängigkeit des Variablenvektors y werden die Kontinuitätsgleichungen und die 

Emissions- und Einfangsraten für die Defektzustände in die von LSODI benötigte Form der 

Matrix A(y,t) und des Vektors g(y,t) gebracht. Bei dem hier vorliegenden Gleichungssystem 

vereinfacht sich die Matrix A sehr, da die zeitlichen Ableitungen der Variablen yi weder ei-

nen explizit von der Zeit noch einen von den Variablen yk selbst abhängigen Faktor haben. 

Die Elemente der Matrix A sind deshalb nur Null oder Eins. Auch die Poissongleichung kann 

in die Form der Gleichung B.21gebracht werden. Dazu wird an der Position des Vektors 

gj(y,t), der dem Potential am Gitterpunkt i entspricht, die Poissongleichung in der impliziten 

Form wie bei der Lösung im thermischen Gleichgewicht in den Vektor gj(y,t) geschrieben. 

Das dazugehörige Element der Matrix Ajj dazu ist Null, da es keine explizite zeitliche Ablei-

tung der Größe Ψi gibt.  

( )2
j j

2
0

y y y
 0

dt
d

x
ρ
ε ε

∂
× = −

∂

!
                                                 (B.23) 

Die Poissongleichung wird dadurch simultan mit den anderen Gleichungen gelöst.  

Der Startwert y(t=0), der die physikalischen Gleichungen erfüllen muß, ist durch eine vor-

her berechnete Lösung vorgegeben. Durch Einschalten von Licht oder durch Anlegen einer 

Spannung wird das System aus dem bisherigen Zustand verändert. Die zeitliche Änderung 

des Variablenvektors y wird dann von LSODI berechnet. Die zeitliche Diskretisierung wird 
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von LSODI selbst ausgeführt. Die Zeitschritte werden dabei so gewählt, daß der abgeschätzte 

Fehler für die Variablen yj(t) unterhalb einer vorgegebenen Toleranz bleibt. Für jeden Zeit-

schritt wird eine neue Lösung des Variablenvektors y ermittelt. 

Es muß ferner berücksichtigt werden, daß sich die Randbedingungen für das elektrostati-

sche Potential verändern, wenn die außen anliegende Spannung verändert wird. Wird z.B. an 

einen Halbleiter im thermischen Gleichgewicht eine Spannung U zum Zeitpunkt t=0 ange-

legt, so verändert sich die Potentialverteilung Ψ(t<0) um eine lineare Überlagerung durch das 

äußere Potential auf 

( ) ( ), 0 , 0 Ux t x t
L

xΨ Ψ= = < +                                    (B.24) 

Daß sich eine neue Potentialverteilung höchstens mit Lichtgeschwindigkeit ausbreitet,  wird 

nicht berücksichtigt (In einer realistischen Messung  läßt sich auch die außen angelegt Span-

nung nicht instantan verändern).  

Wird bei t=0 die Bestrahlung verändert, so bleiben die Randbedingungen konstant. Einzig 

die Generationsraten für freie Ladungsträger im gesamten Halbleiter werden dadurch beein-

flußt. 

B.5  Stationäre Lösung 

Will man unter gegebenen Rahmenbedingungen eine stationäre Lösung des Gleichungssys-

tems ermitteln, z.B. für Strom�Spannungskennlinien, so wäre es sehr umständlich, wenn man 

die Rechnung transient bis zu sehr langen Zeiten durchführen würde. Dasselbe Gleichungs-

system mit den gleichen Randbedingungen, das zeitabhängig gelöst wird, kann auch dazu 

benützt werden, um eine stationäre Lösung zu berechnen. Dafür ist keine Diskretisierung in 

der Zeit notwendig, sondern man sucht nach einer Lösung, bei der die zeitliche Ableitung 

aller Variablen Null wird. Gesucht ist also der Variablenvektor y, so daß 

y 0≡!#                                                                  (B.25) 

Die Lösung  wird analog zur Lösung im thermischen Gleichgewicht ermittelt. Mit dem New-

ton-Raphson-Verfahren wird die Nullstelle der zeitlichen Ableitung dy/dt bestimmt. Dies 

führt auf das Gleichungssystem 

0 yy
y

∂
= +

∂
dy
!#! !# !                                                         (B.26) 

Aus einem Startwert y0 wird damit eine Korrektur dy berechnet. Dies wird so lange ite-
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riert, bis dy/dt hinreichend klein ist. Die Wahl der tolerierten Abweichung von ist dabei nicht 

trivial. Sie wurde für verschiedene Halbleiterstrukturen unter verschiedenen äußeren Bedin-

gung wie Temperatur und Beleuchtungssituation interaktiv ermittelt. Auch die Gewichtung 

der einzelnen Fehler der unterschiedlichen Variablen ist nicht einfach. Eine wichtige Rolle 

spielt dabei die Skalierung, wodurch die numerischen Werte für Potential und Ladungsträ-

gerdichten angeglichen wird. Sind alle Werte yj etwa in der gleichen Größenordnung, so kön-

nen alle Gewichte eins gewählt werden. Hier wurde für die Wahl der einzelnen Gewichte und 

der Toleranzen eine Mischung aus absoluten und relativen  Werten gewählt, die aus Teilpro-

grammen von LSODI stammen. 

Es ist sinnvoll, als Startwert eine Lösung der Variablen y zu verwenden, die unter ähnli-

chen Randbedingungen gewonnen wurde. Dadurch wird die benötigte Anzahl der Iterations-

schritte wesentlich verringert. Dies ist wichtig, da der Rechenaufwand gegenüber der Lösung 

im thermischen Gleichgewicht wesentlich höher ist. Hier werden nicht nur das Potential, 

sondern auch alle anderen Variablen simultan gelöst.  

Für eine Simulation mit 200 Gitterpunkten und jeweils 15 Niveaus in den beiden Bandaus-

läufern und den Dangling Bonds ergeben sich 200 mal 48 Variablen (Potential, Dichten freier 

Ladungsträger und geladene Defektniveaus). Dies ist auch die Dimension der Jacobimatrix 

d(dy/dt)/dy. Da jedoch bei den hier verwendeten Ladungsträgertransportmodellen der Strom 

nur von den nächsten Nachbarn abhängt, reduziert sich die Matrix auf eine Bandmatrix mit 

der Breite 3 mal Anzahl der Variablen pro Gitterpunkt (im Bsp. 3 mal 48). Zur Lösung der 

Gleichung B.26 nach dy wird deshalb auch hier wieder eine Lösungsroutine in Bandform 

verwendet, um die Rechenzeit und den benötigten Speicherplatz zu minimieren.  

Diese schmale Bandform ist nicht mehr gegeben, wenn der Strom an einem Gitterpunkt 

nicht nur von den nächsten sondern von mehreren Gitterpunkten in der Nähe abhängt. Dies 

ist bei Tunnelströmen der Fall. Besonders beim Tunneln an Halbleitergrenzflächen, wo die 

Gitterabstände besonders klein gewählt werden, um große Potentialunterschiede zu vermei-

den, muß man die Abhängigkeit von vielen Gitterpunkten berücksichtigen.   



Anhang C 

Simulationsparameter 

 
Die in der Simulation verwendeten Parameter für n-typ dotiertes und intrinsisches amorphes 

Silizium und für p-typ kristallines Silizium sind in Tabelle C.1 aufgeführt. Die Aufteilung der 

Bandlückensprünge auf Valenz- und Leitungsband wurden in den Simulationsrechnungen 

zum Teil variiert und werden jeweils bei den Ergebnissen angegeben. 

 

Tab. C.1: Simulationsparameter  

Parameter (n+)-a-Si:H         (i)-a-Si:H (p)-c-Si 

Egap (eV) 1.7 1.75 1.12 

Nc,Nv (cm-3) 1020   1020 1020   1020 2.8×1019   1.04×1019 

Charakteristische Energie der 

Bandausläufer Ec,Ev (eV) 

0.12   0.20  0.03   0.05 0   0 

Defektdichte (cm-3) 1019 1016 1012 

µn,µp (cm2V-1s-1) 10   1 10   1 900   300 

Dotierung (cm-3) 6.8×1019 5.0×1015 (n) 3×1016 

Rel. Dielektr. Suszept.  εr 11.7 11.7 11.7 

EDefekt,σE , Ucorr  (eV) 0.9   0.2   0.2   0.9   0.2   0.2   0.55   0.2   0.9   

Einfangkoeff, Def.  

Cnp,Cnn, Cpn,Cpm 

5×10-8   5×10-9  

5×10-8   5×10-9 

5×10-8   5×10-9  

5×10-8   5×10-9 

5×10-8   5×10-9  

5×10-8   5×10-9 

Einfangkoeff für Bandausläu-

fer  

10-9 10-9 (10-9) 
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Die Bandlücken, effektiven Zustandsdichten Nc und Nv, die Beweglichkeiten bei der Dotie-

rung 3×1016cm-3 für kristallines Silizium wurde aus Sze [Sze81] entnommen. Die relative 

dielektrische Suszeptibilität für a-Si:H und c-Si stammen von Shur [Shur90]. Die Bandlücken 

für amorphes Silizium wurden nach der Methode von Tauc [Tauc74] an eigenen Proben aus 

optischen Transmissionsmessungen bestimmt. Während sich daraus für (i)-a-Si:H ein Werte 

von 1.75 eV ergibt, lassen sich die Transmissionsspektren für (n+)-a-Si:H nicht gut nach Tauc 

auswerten. Die ermittelten Tauc Bandlücken schwanken von Probe zu Probe und zeigen bis 

zu 0.15 eV kleinere Werte. Die Beweglichkeiten für amorphes Silizium werden im Bereich 

angenommen, der von Tiedje und anderen ermittelt wurde [Tiedje81]. Die effektiven Zu-

standsdichten in a-Si:H wurden einer Zustandsdichte von 4×1021cm-1eV-1 entsprechend ange-

setzt unter der Annahme, daß der Großteil der Ladungsträger sich in einem Energieintervall 

von 2kT nahe der Bandkante befindet. Die Einfangkoeffizienten für a-Si:H sind den Simula-

tionsrechnungen der Dissertation von Brüggemann [Brüggemann93] entnommen. Sie liegen 

zwischen den experimentell durch Time-of-Flight Messungen von Stutzmann [Stutzmann85] 

und Street [Street84] ermittelten Werten für Einfangquerschnitte. Da die Einfangkoeffizien-

ten für c-Si sehr stark von der Art der Defekte abhängt, wurden zur Vereinfachung dieselben 

Werte wie für a-Si:H angewendet. Später wurde dann die Defektdichte im kristallinen Silizi-

um so angepaßt, daß sich realistische Werte für die Diffusionslängen der Minoritätsladungs-

träger von 400 µm ergeben.  

Die nicht genau bekannte Defektdichte im float zone (p)-c-Si wurde so angepaßt, daß sich 

aus Einfangkoeffizienten und Defektdichte typische Lebensdauern für Elektronen von 0.6 ms 

ergeben. Landsberg und Kousik geben dafür ca. 0.8-0.9 ms an [Landsberg84]. Die Defekt-

dichten in a-Si:H sind typische Werte für selbst hergestellten a-Si:H Filme, die aus konstan-

ten Photostrom Messungen (CPM) ermittelt wurden. Sie stimmen gut mit von Street 

[Street85, Street85b] berichteten Defektdichten von ca. 8×1018cm-3 an hoch n-dotiertem a-

Si:H überein. Die charakteristischen Energien des Valenzbandausläufers wurden für intrinsi-

sches und n-dotiertes a-Si:H mit 50 und 200 meV den mit CPM an eigenen Proben gemesse-

nen Urbachausläufern gleichgesetzt. Die charakteristische Energie des Leitungsbandausläu-

fers für (n)-a-Si:H wurde mit 120 meV so angenommen, daß das Verhältnis zwischen Lei-

tungs- und Valenzbandausläufer dem für (i)-a-Si:H von 30meV zu 50meV entspricht. Die 

Dotierung des amorphen Siliziums wurde aus der Simulation durch Versuch so ermittelt, daß 

sich typische Werte für die Ferminiveaus von 0.25 eV bzw. 0.7 eV unter dem Leitungsband 

für (n)- bzw. (i)-a-Si:H ergeben. Der Wert von 7×1019cm-3 für die Donatordichte in (n)-a-Si:H 

ist dabei um einen Faktor 3 höher als man durch Abschätzungen bei einer Dotiereffizienz von 
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ca. 1% erhält, die von Stutzmann et. al [Stutzmann87] für hoch dotiertes (n)-a-Si:H angege-

ben wird. Bei einem Dotiergasverhältnis von 5% PH3  ergäbe sich aus einer Atomdichte von 

5×1022cm-3 eine effektive Dotierung von 2.5×1019cm-3. Mit dieser Dotierung und den Beweg-

lichkeiten erhält man auch spezifische Leitfähigkeiten von ca. 10-2 Ω-1cm-1
 (300K), wie sie 

von Spear und LeComber [Spear75] sowie Beyer et al. [Beyer81] berichtet werden und die 

auch an eigenen Proben gemessen wurden. Auch die Temperaturabhängigkeit der Leitfähig-

keit für T>160K gut mit eigenen Experimenten überein. Die energetische Position der Defek-

te wurde in der Bandmitte angenommen, wie für (n)-a-Si:H von Street mit einer Energie von 

0.8-0.9 eV unter dem Leitungsband angegeben wird [Street91]. Die Korrelationsenergie für 

die Besetzung der Dangling Bonds mit zwei Elektronen wurde ein Wert von 0.2 eV ange-

setzt. Nach theoretischen Berechnungen ergibt sich dafür Werte zwischen 0.4 eV [Nor-

thrup89] und 0.1 eV [Bar-Yam86]. 
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