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Hinweis: Nach einer ausfiihrlichen, verstandlichen Einfithrung in die Thematik fasst dieser Artikel die Er-
gebnisse meiner Forschungen in den Jahren 1987-1991 zusammen. Ich habe nach meiner Promotion im Jahre
1991 die Profession gewechselt und nie wieder auf dem Gebiet der Physik geschweige denn der theoreti-
schen Festkorperphysik gearbeitet. Das alles liegt fiir mich also etwa 28 Jahre zuriick. Daher bitte ich alle,
die Physik studieren, als Physiker arbeiten oder die Gelegenheit haben, sich mit derlei Dingen intensiver zu
beschéftigen um Nachsicht bzw. empfehle ihnen, die Original-Paper zu lesen. Ich habe bis heute noch nicht
einmal die Zeit gefunden oder investiert, um zu recherchieren, ob meine Theorie positiv rezipiert und z.B.
Eingang in die Lehrbiicher gefunden hat. Zumindest damals zeichneten diese noch ein zu sehr vereinfachtes
bzw. falsches Bild.

Null Formeln: Ich versuche, eine einfache Beschreibung der wichtigsten Ideen meiner Theorie zu geben,
ohne eine einzige Formel zu verwenden.

1 Wie elektronische Gerate und Festkorperphysik zusammenhangen

Elektronik ist heutzutage fast iiberall verbaut. Bei der Konstruktion der elektronischen Bauelemente spielt
die elektrische Leitfahigkeit eine entscheidende Rolle. Diese ist fiir Metalle und auch Halbleiter gut verstan-
den. Doch irgendwo horen Metalle und Halbleiter raumlich einmal auf. Sie bilden Oberfldchen oder grenzen
an einen anderen Stoff und bilden Grenzflachen. Oberfldchen und Grenzflachen sind Storungen des regula-
ren, unendlich ausgedehnten Kristalls, was zu starken Verdnderungen der elektrischen Eigenschaften fiihrt.
Diese verdnderten elektrischen Eigenschaften bilden die Grundlage fiir die speziellen Funktionen der viel-
faltigen elektronischen Bauelemente. Um elektronische Bauelemente mit speziellen Eigenschaften zu kon-
struieren, muss man verstehen, wie die elektrischen Eigenschaften von den Materialien, Dotierungen (ge-
wollte Verunreinigungen) und der Geometrie abhingen und wie man sie ausnutzen kann. Solche Bauele-
mente werden zu komplexen Schaltungen kombiniert, die auf einem Chip oder zusammen mit anderen
(passiven) Bauelementen auf einer Leiterkarte Platz finden.

Dabei gibt es, grob gesagt, drei verschiedene Disziplinen. Festkorperphysiker versuchen zu verstehen, unter
welchen Bedingungen welche elektrischen Eigenschaften entstehen. Daraus entstehen physikalische Glei-
chungen, die Materialparameter und geometrische Informationen enthalten und aus denen man wichtige
elektrische Grofien berechnen kann. Ingenieure verwenden solche Gleichungen in Form von Kennlinien, um
elektronische Bauelemente zu konstruieren und genau so zu dimensionieren, dass die Bauelemente wie ge-
wiinscht funktionieren. Die dritte Disziplin besteht darin, diese Bauelemente mittels aufwendiger chemi-
scher Verfahren, in hohen Stiickzahlen mit gleichbleibender Qualitdt zu produzieren. Dabei wird auch viel
experimentiert und manche Bauelemente entstanden mehr aus Erfahrung als aus dem theoretischen Ver-
standnis der Physik. Aber ganz ohne physikalische Theorie geht es nicht.

2 Was passiert an einer Oberflache oder Grenzflache?

Physiker stellen sich solche Fragen, wie die in der Uberschrift, um Ansitze dafiir zu finden, wie sie die
elektronische Struktur” beschreiben und letztlich in Gleichungen gieflen, die die Natur moglichst exakt
wiedergeben und es gestatten, die physikalischen Effekte fiir die Konstruktion von Bauelementen auszu-
nutzen. Dazu verwenden sie sogenannte Gedankenexperimente und anderer bekannte und gut verstandene
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Phanomene. Nach langer Arbeit entstehen daraus die oben angesprochenen Gleichungen, die andere Phy-
siker mit Hilfe von Experimenten zu bestéitigen oder zu widerlegen versuchen. Auch hier arbeiten beide
Disziplinen eng zusammen. Die Theoretiker nutzen Messwerte der Experimentalphysiker, um ihre Ideen zu
testen, schlechte Ideen zu verwerfen und zu belastbaren Hypothesen zu kommen. Experimentalphysiker
nutzen bestitigte Ideen der Theoretiker, um ihre Messergebnisse grundsatzlich zu erklaren, mit Abweichun-
gen auf Unzuldnglichkeiten der Theorie hinzuweisen, neue Phdnomene aufzuzeigen und natiirlich dazu,
ihre oft komplexen Experimente aufzubauen und durchzufiihren.

Fiir eine elektrische Leitfahigkeit und spéter einen Stromfluss bendtigt man freie Ladungstrager im Metall
bzw. Halbleiter (Elektronen, die nicht an ein Atom gebunden sind). Das sind die Elektronen mit der hochsten
Energie. Sie ,,spiiren” nicht mehr nur die Anziehungskraft eines einzelnen Atomkerns, weil andere Elektro-
nen (niedrigerer Energie) dessen Ladung abgeschirmt (,neutralisiert”) haben. Ihr Energieniveau ver-
schmiert wegen der grofien Menge der Atome in einem Kristall zu einem Band, das Leitungsband heifit. Bei
Metallen ist das Leitungsband immer besetzt, d.h., es gibt immer Elektronen deren Energie grofs genug ist,
um sich bewegen zu konnen. Legt man eine Spannung (Potentialunterschied zwischen den Enden des Fest-
korpers) an, konnen diese freien Ladungstrédger dem Potential folgen, und es fliefdt ein Strom. Bei Halbleitern
miissen Elektronen erst durch Zufiihrung von Warmeenergie angeregt werden, um vom Valenzband in das
Leitungsband zu gelangen.

Ein gedachtes Elektron im Leitungsband verspiirt ein ortsabhiangiges Potential durch die ortsveranderliche
Ladungsdichte der Atomkerne und der Elektronen. Siehe links und rechts in Abb. 1 (schematische Darstel-
lung). Tief im unendlich gedachten kristallinen Festkorper ist dieses Potential periodisch, weil die Atom-
kerne regelmafiig angeordnet sind und die sich ergebene Elektronendichte periodisch ist. Fiir einfachere
Darstellungen insbesondere in Abbildungen mittelt man dieses Potential entlang Ebenen (x,y), die senkrecht
zur Betrachtungsrichtung (z) liegen. Dadurch werden die Darstellungen und Gleichungen eindimensional.
Abb. 1 ist eine solche eindimensionale Darstellung. Auf den Mittelteil der Abb. 1 gehen wir erst spater in
Kap. 4 ein.
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Abb. 1: Potentielle Energie fiir ein Elektron im Festkorper (links und rechts)
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An einer Oberflache (Festkorper-Vakuum) oder an einer Grenzflache (Ubergang Festkorper 1-Festkorper 2)
wird die Periodizitdt der Atomkerne jah beendet bzw. gestort. Entsprechend richten sich die Elektronen neu
aus (evtl. verschieben sich auch Atome ein wenig), und der Potentialverlauf andert sich entsprechend. Aber
wie? Im Falle einer Grenzschicht kann das Potential z.B. eine Barriere bilden, die wie eine innere Gegen-
spannung wirkt und den Stromfluss behindert. Das sind zwar genau solche Effekte, die man fiir den Bau
elektronischer Bauelemente benétigt; aber man wiisste natiirlich gerne, wie sich die Barrieren bilden und
welche Form und Hoéhe sie haben. Und dazu muss man den Verlauf der Ladungsdichte kennen bzw. die
Gesamtmenge der Ladungsverschiebung (Kontaktdipol) und seine raumliche Verteilung.

Dazu gab es seit 1939 (Schottky), besonders aber seit Anfang der 1960er Jahre eine Unmenge von Arbeiten,
deren Theorien fast alle recht ungenau mit dem Experiment tibereinstimmten oder bestimmte Annahmen
zur Grundlage hatten, die mehr oder minder gut belegt waren. In meinen Forschungen im Rahmen meiner
Promotion kam ich zu dem Schluss, dass sie alle entweder unhaltbar waren oder Grenzfille fiir bestimmte
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Situationen darstellten. Das allein ist aber nicht ausreichend in der Wissenschaft. Gliicklicherweise ist es mir
gelungen, exakte Gleichungen aufzustellen und eine vollstandige Theorie vorzustellen, die die meisten an-
deren als Grenzfélle ausweist. Doch am Ende z&hlt die innere Schliissigkeit nicht allein. Doch ich konnte
zeigen, dass meine Vorhersagen besser mit dem Experiment iibereinstimmten als die anderer Theorien.

3 Was bisher geschah und erste Schlussfolgerungen

3.1 Ein primitives Modell

Um die Potenzialverldufe bzw. deren Verdnderung infolge der Kontaktbildung berechnen zu kénnen, muss
man die Vorginge bei der Kontaktbildung verstehen kénnen. Insbesondere geht es dabei um die Anderun-
gen der Ladungsdichten, die fiir die Potentiale verantwortlich sind. Die Kontaktbildung und die Ladungs-
verschiebungen kann man sich wie in Abb. 2 dargestellt vorstellen. Links im Bild sieht man zwei Behalter
mit einem Reservoir an Fliissigkeit. Der Behalter ist der jeweilige Festkorper; die Fliissigkeit veranschaulicht
die Elektronen (bzw. die verschiebbaren Ladungen). Solange beide Behilter (Festkdrper) voneinander ge-
trennt sind (Fall a, links in der Abbildung), geschieht nichts. Verbindet man die Behaélter (zu verbundenen
Rohren, Fall b), so fliefit die Fliissigkeit, bis sich ein Gleichgewicht einstellt. Verschieben sich Elektronen
(wie die Fliissigkeit im Bild), ladt sich die eine Seite gegeniiber der anderen auf, weil die Atome (Ionen) sich
gar nicht oder nur wenig bewegen und im , Behélter” bleiben. Die Folge ist eine ,innere Spannung” bzw.
eine charakteristischer Potentialverlauf an der Grenzflache.

Natiirlich hinkt der Vergleich sehr, aber einen wichtigen Schluss kann man daraus ziehen. Die Vorhersage
des Gleichgewichtzustandes (b) gelingt nur, wenn man den Fliissigkeitsspiegel beider Behdlter (im Fall a)
auf einer gemeinsamen Skala messen kann. Natiirlich ist das jedem Physiker klar, aber den gemeinsamen
Bezugspunkt zu finden, ist bis 1990 nicht gelungen. Das ist Problem Nummer 1.

1

a)

Abb. 2: Verbundene Réhren als ,,Modell” fiir die Ladungsverschiebung bei der Kontaktbildung

b)

Das Problem Nummer 2 ist auch ebenso einfach wie einleuchtend. Wenn Ladungen verschoben werden, ist
der dadurch verursachte Potentialunterschied umso grofler, je weiter positive und negative Ladung ausei-
nander liegen. Das Problem ergibt sich daraus, dass es bei Halbleitern mikroskopische Effekte (atomare Ent-
fernungen, sogenannte Gap-States an der Grenzflache) und ausgedehnte Effekte (Debye-Lange, eine Raum-
ladungszone) gibt. Beides ist hinldnglich bekannt. Allerdings betrachten sehr viele Theorien nur das Eine
oder das Andere oder vermischen beides in unzulédssiger Weise. Welche Effekte dominieren war bis 1990 oft
sehr umstritten. In Wirklichkeit hdangt beides miteinander zusammen. Bedenkt man dies nicht, kann es in
Darstellungen des Typs von Abb. 1 zu dramatisch falschen Interpretationen kommen. Da die Darstellung
eine atomare Skale hat, sind winzige Anderungen der Amplituden nicht sichtbar, die sich iiber gréfere Ent-
fernungen aber zu betrachtlichen Barrieren aufsummieren konnen.

Problem Nummer 3 besteht darin, dass immer wieder Eigenschaften von Oberfldchen herangezogen wer-
den, um Eigenschaften der Grenzfliche zu berechnen. Das kann nicht gelingen, es sei denn die Oberfldchen
wiirden sich bei der Kontaktbildung einfach tiberlagern. Das ist aber nicht der Fall. Vielmehr unterliegt die
Oberflachenbildung genauso komplizierten Mechanismen wie die Kontaktbildung. Beides zu vermischen
verkompliziert die Theorie nur. Deshalb miissen Oberflachenbildung und Kontaktbildung getrennt
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betrachtet werden, und man muss die beiden Phanomenen zugrunde liegenden Prinzipien verstehen und
auf die jeweilige Situation anwenden.

3.2 Ein paar unzulangliche Theorien

Wir werden uns im Folgenden auf Halbleiter-Halbleiter-Kontakte (Hetero-Kontakte; engl. Heterojunction)
konzentrieren. Ganz am Ende werde ich kurz darauf eingehen, wie das Ganze auch auf Metall-Halbleiter-
Kontakte (Schottky-Kontakte; engl. Schottky contact) und auf Oberflachen (engl. Surface) angewendet wer-
den kann. Die charakteristischen Grolen sind Band-Offset, Schottky-Barriere und Austrittsarbeit. Im Fol-
genden geht es also zundchst um den Band-Offset.

Die meisten Theorien basieren darauf, dass sie, wie anhand des Modells der verbundenen Rohren diskutiert,
ein ,absolutes” Bezugsniveau ,bestimmen”. Aus der Differenz der Energien der Leitungsbandkanten von
Halbleiter 1 und Halbleiter 2 ergibt sich dann der sogenannte Band-Offset. Er ist fiir die elektrischen Eigen-
schaften entscheidend.

Theorietyp 1: Eine Theorie, die in allen Lehrbiichern zu finden war, geht bei der Kontaktbildung von zwei
Oberflachen des Halbleiters 1 und des Halbleiters 2 aus. Weit aufierhalb (im Vakuum) ist das Potential kon-
stant, weil der Halbleiter als Ganzes natiirlich neutral ist. Die Differenz zwischen dem Vakuum-Potential
und dem (elektro-)chemischen Potential (etwa gleichbedeutend mit der Fermi-Energie) ist gleich der mini-
malen Energie, die man benétigt, um ein Elektron tief aus dem Inneren herauszulésen und (unendlich) weit
vom Halbleiter zu entfernen. Das ist per Definitionen die sogenannte Austrittsarbeit, die messtechnisch be-
stimmbar ist. Die Differenz der Austrittsarbeiten ergibt die sogenannte Kontaktspannung und ist nach die-
ser Theorie ein Maf$ fiir den Band-Offset, da der Abstand zwischen chemischem Potential und den Band-
kanten bekannt ist. Der Begriff Kontaktspannung ist allerdings schon missverstandlich, und es ergibt sich
auch nicht der richtige Band-Offset. Die Austrittsarbeit enthélt namlich den Potentialunterschied infolge von
Ladungsverschiebungen durch den Bruch der periodischen Kristallstruktur an der Oberfliche und den
Ubergang ins Vakuum. Bei der Kontaktbildung erfolgt kein Ubergang ins Vakuum, sondern zu einem an-
deren Kristall, so dass die Austrittsarbeiten keine wirkliche Hilfe sind. Es sei denn, man konnte Oberflachen
vollstandig verstehen und berechnen, was aber nicht der Fall ist/war.

Theorietyp 2: Eine andere Theorie setzt statt der Austrittsarbeiten auf die Differenz der Elektronenaffinita-
ten. Thre Differenz bestimmt nach dieser Theorie den Band-Offset. Die Elektronenaffinitdt wird messtech-
nisch mittels Fotoemission bestimmt. Das herausgeloste Elektron stammt aber aus dem Valenzband direkt
an der Oberflache (und nicht tief aus dem Inneren des Festkorpers). Die Ubereinstimmung zwischen berech-
neten Band-Offsets und dem Experiment ist ebenfalls méafiig. Der Grund liegt darin, dass die Elektronenaf-
finitat auch eine Oberflachengrofle ist. Dies ahnend wurden flache Bander (keine Bandverbiegung) fiir die
vermessenen Oberfladchen gefordert. Doch die Bandverbiegung ist nicht das Problem, sondern die Oberfla-
chenzustiande. Zwei Oberflachen iiberlagern sich eben nicht einfach, wenn eine Grenzflache zwischen zwei
Halbleitern entsteht.

Theorietyp 3: Schon im ersten Beispiel wurde das chemische Potential bzw. die Fermi-Energie verwendet.
Sie ist diejenige Energie, bis zu der die Elektronenzustande aufgefiillt sind. Dies gilt beim Metall buchstab-
lich und auch Temperaturunterschiede d&ndern daran nur duflerst wenig (Grofienordnung kT). Bei Halblei-
tern liegt das Fermi-Niveau in der Regel innerhalb der Energieliicke, die Valenzband und Leitungsband
trennt. Es muss bei Halbleitern also statistisch interpretiert werden. Tief im Halbleiter hat das Fermi-Niveau
einen festen und bekannten Abstand zu den Bandkanten. Im Folgenden wird nur der Begriff chemisches
Potential verwendet. Denken wir an das Bild der verbundenen Réhren (Abb. 2), so sollte das chemische
Potential bei der Kontaktbildung auf beiden Seiten iibereinstimmen. Dann ist es sehr naheliegend, die Band-
kanten relativ zum chemischen Potential zu gemessen und deren Differenz als Maf fiir den Band-Offset zu
verwenden. Leider ist die Ubereinstimmung mit dem Experiment schlecht (auch wenn man noch Oberfla-
chenzustande hinzunimmt). Das liegt daran, dass es bei dieser rein mikroskopischen Betrachtung keine
Bandverbiegungen gibt.

Theorietyp 4: Man kann aber auch ganz mikroskopische Betrachtungen anstellen bzw. solche, die sich als
solche herausstellen. Es ist z.B. vorgeschlagen worden, das mittlere Potential in der Mitte zwischen den
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Atomen (mean interstitial potential) als Bezugspunkt zu verwenden. Der Band-Offset ist dann die Differenz
der darauf bezogenen Bandkanten. Die Idee ist sehr gut, denn an der Grenze der Zelle (einige Atome und
die dazugehorigen Elektronen), die sich periodisch im Kristall wiederholt, herrscht Neutralitidt und das Po-
tential sollte flach verlaufen. (Das ist allerdings nicht der Fall, weswegen ein Mittelwert verwendet wird.)
Leider liefert die Theorie nur eine mafige Ubereinstimmung mit dem Experiment. Auch die Annahme eines
weiteres mikroskopischen Grenzflachendipols, der durch die Differenz der gemittelten Elektronegativitdten
bestimmt wurde, verbessert die schlechte Ubereinstimmung mit dem Experiment nicht.

Theorietyp 5: Eine andere rein mikroskopische Theorie betrachtet die sogenannten Gap-States. Im ausge-
dehnten, ungestorten Halbleiterkristall gibt es zwischen dem Valenz- und dem Leitungsband eine Ener-
gieliicke (gap). Ihr verdanken Halbleiter ihre charakteristischen Eigenschaften. An einer Oberfldche oder
Grenzflache wird die Struktur aber so gestort, dass es Energiezustdnde innerhalb der Energieliicke gibt. Das
sind die Gap-States, die, ausreichende Energie vorausgesetzt, von Elektronen besetzt werden. Die im Ubri-
gen sehr erfolgreiche Theorie argumentiert, dass diese Zustédnde auf beiden Seiten bis zum Neutralitatsni-
veau besetzt werden und dass beide Neutralititsniveaus tibereinstimmen sollen, was den Band-Offset be-
stimmt. Das Neutralitatsniveau liegt eher in der ,,Mitte” der Energieliicke (bzw. bei spiegelbildlichen Va-
lenz- und Leitungsbandern genau dort). Werden Zustande unterhalb des Neutralitdtsniveaus nicht besetzt,
fithrt das zu einem lokalen Ladungsmangel. Werden solche oberhalb besetzt, fithrt das zu einem lokalen
Ladungsiiberschuss. Da die beiden Halbleiter an der Grenzschicht zusammenstoflen, konnen Ladungen aus-
getauscht werden. Wiirden die Neutralitdtsniveaus nicht {ibereinstimmen, so wiirde ein Ladungsdipol ent-
stehen, der die energetische Lage der beiden Halbleiter (den Band-Offset) wieder zuriick in die neutrale
Lage verschiebt, so dass die Neutralitatsniveaus tibereinstimmen. Der Effekt heifst ,Pinning”, und das Neut-
ralitdtsniveau spielt eine dhnliche Rolle, wie das chemische Potential bzw. Fermi-Niveau bei Metallen. Aber
auch das stimmt nicht.

Diese , Theorietypen” konnen als typisch gelten; aber in Wirklichkeit gab und gibt es viele Kombinationen
davon, die in einer schier uniiberschaubaren Fiille von Arbeiten beschrieben sind.

4 Die neue Theorie

Dann wollen wir einmal versuchen, alles richtig zu machen! Dabei helfen die drei oben aufgefiihrten Be-
obachtungen bzw. Probleme (Nummer 1-3), sowie die Diskussion der fiinf Typen von Theorien, in deren
Bewertung natiirlich auch schon die Erkenntnisse der neuen Theorie eingeflossen sind. Die Beobachtungen
bzw. Probleme helfen dabei darauf zu achten, was wichtig ist und anders als bei den bisherigen Theorien
zu machen ist. Hier eine kurze Zusammenfassung: Problem Nummer 1: Bei der Kontaktbildung und allge-
mein beim Vergleich zweier Grofien (Energien) wird ein gemeinsamer, ,,absoluter” Bezugspunkt benétigt.
(Bildet man eine Differenz, so miissen die beiden Grofien relativ zu dieser dritten Grofie gemessen werden.)
Problem Nummer 3 erinnert uns daran, dass diese Grofie nicht von der Oberflachen- oder Kontaktbildung
abhéngig sein darf. Fiir alle Betrachtungen wird eine Aufspaltung in einen Volumenanteil und einen von
Oberflachen- bzw. Kontaktbildung abhéngigen Anteil benétigt. Dazu passt Problem Nummer 2: Bei der Be-
rechnung von Anteilen, die von der Oberflachen- bzw. Kontaktbildung abhangen, miissen (bei Halbleitern)
ausgedehnte und mikroskopische Effekte beriicksichtigt werden, auch wenn es sich spater herausstellen
konnte, dass einer der beiden vernachlédssigt werden kann.

4.1 Das benoétigte Bezugspotenzial

Bei der Betrachtung der Bildung von Oberflachen und Grenzfldchen gehen wir von folgendem Gedanken-
experiment aus: In einem ersten Schritt bringen wir den oder die Festkorper in eine Form, dass sie eine
Oberfldache bzw. eine Grenzflache bilden kdnnten. Aber wir unterbinden jede Form der Verschiebung von
Elektronen oder Ionen. Erst im zweiten Schritt geben wir den Startschuss und erlauben, dass sich nun ein
Gleichgewichtszustand einstellt, indem sich die vorher festgehaltene Ladungsdichte &ndert und innere
Spannungen (Potenzialunterschiede auf atomarer und weit ausgedehnter Skala) und dergleichen erzeugt.
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Es ist klar, dass wir das von uns gesuchte gemeinsame Bezugspotential nur im Schritt 1 finden konnen.
Daraus berechnen wir den , Bedarf” fiir den Ausgleich, der in Schritt 2 erfolgt. Die Frage lautet nun: Wie
konnte ein Festkorper aussehen, der fiir eine Oberflachen- oder Kontaktbildung vorbereitet ist, ohne dass es
dazu schon gekommen ist? Eigentlich ist die Antwort nicht schwer: Es ist die ,abgeschnittene Ladungs-
dichte”: auf der einen Seite der unversehrte Festkorper mit seiner fiir den unendlichen Kristall charakteris-
tischen Ladungsverteilung und auf der anderen Seite nichts bzw. das reine Vakuum. Uber das Konstrukt
der , abgeschnittene Ladungsdichte” weif man folgendes. Sie ist periodisch und neutral. Doch damit das
Potential weit auflerhalb des Festkorpers konstant ist (die Feldstédrke verschwindet), muss das erste Moment
der angeschnittenen Ladungsdichte ebenfalls verschwinden. Man kann zeigen, dass diese Bedingung auch
festlegt, an welcher Position das Abschneiden erfolgt. Das ist ein wichtiges Ergebnis! Wir haben nur Eigen-
schaften des unendlichen Festkorpers verwendet und erhalten das Potential weit aufSerhalb des Festkorpers,
der fiir die Oberflachen- bzw. Kontaktbildung vorbereitet ist. Dieses Potential kann man berechnen.

Wir kénnen uns nun endlich dem Mittelteil der Abb. 1 zuwenden. Dort ist das Ergebnis dargestellt. Man
sieht das Potential der abgeschnittenen Ladungsdichten (Schritt 1) und den (in Schritt 2) bei der Kontaktbil-
dung auszugleichenden Unterschied der chemischen Potentiale.

4.2 Oberflachen- bzw. Kontaktbildung

Wir wissen weiterhin (siehe auch Theorietyp 3), dass das (elektro-)chemische Potential nach der Kontaktbil-
dung auf beiden Seiten iibereinstimmen muss. Deshalb messen wir das gerade ermittelte Potential weit au-
ferhalb der abgeschnittenen Ladungsdichte relativ zum jeweiligen chemischen Potential. Die Differenz der
so gemessenen Potentiale weit aufSerhalb (Schritt 1) ergibt den , Kontaktpotentialunterschied”, den wir Kon-
taktdipol nennen wollen. Die Anderungen der Ladungsdichten bei der Kontaktbildung (Schritt 2) miissen
genau diesen Kontaktdipol erzeugen, damit die chemischen Potentiale der beiden Festkorper in Uberein-
stimmung kommen. Nur dann ist ein thermodynamisches Gleichgewicht erreicht.

Bei Metallen sind alle Zustédnde bis zum chemischen Potential mit Elektronen aufgefiillt. Daher ist das che-
mische Potential selbst ein guter Bezugspunkt, um eine Metalloberflache oder einen Metall-Halbleiteriiber-
gang zu studieren. Letzterer bildet (in der Regel) eine sogenannte Schottky-Barriere aus. Ziel der Theorie ist
es deren Hohe zu berechnen.

Bei Halbleitern sind die Zustdnde nahe dem chemischen Potential nicht besetzt. Deshalb verwendet man
anstelle des chemischen Potentials rein rechnerisch besser die Valenzbandkante (tief im Festkorper) als Be-
zugspunkt. D.h., das Potential weit auSerhalb der abgeschnittenen Ladungsdichte wird relativ zur Valenz-
bandkante und nicht zum chemischen Potential gemessen. Beides unterscheidet sich um einen festen Betrag,
der von der Dotierung und der Temperatur abhéngt, fiir einen bestimmten Halbleiter bei bestimmter Tem-
peratur also fix (und immer noch unabhangig von Kontakteigenschaften) ist.

Zu meinem Gliick erweist sich das mittlere Potential zwischen den Atomen der Kristallzellen (mean intersti-
tial potential), das in Theorietyp 4 eine wichtige Rolle spielt, als erste Ndherung fiir die Potentiale weit au-
Berhalb der abgeschnittenen Ladungsdichten relativ zur Valenzbandkante im Volumen. Damit konnte ich
den Kontaktdipol abschitzen. Denn ohne einen Vergleich mit dem Experiment ist die eleganteste Theorie
nichts wert.

4.3 Ladungsumverteilung auf atomarer und ausgedehnter Ebene

Im letzten Abschnitt wurde der gesamte, , bendtigte” Kontaktdipol berechnet. Seine GréfSe hangt nur von
Eigenschaften der ungestorten Festkorper und der bzw. den Orientierungen der Ober- bzw. Grenzflachen
ab. Bei Metallen erfolgt der Potential- bzw. Ladungsausgleich vollstandig auf atomarer Skala (Bohr-Radius,
ca. 0,5 A). Der Zusammenhang zwischen Potential und Ladung ist also einfach zu berechnen. Es gibt hier
nur einen mikroskopischen Anteil.

Bei Halbleitern gibt es zwei Effekte: die sogenannten Ober- oder Grenzflachenzustinde und die Raumla-
dungszone. Um exakte Gleichungen erhalten zu knnen, kommt es hier erst einmal darauf an, beide Beitrage
zu Dbertiicksichtigen. Wir betrachten immer noch Energien (Potentiale). Die Ladungen in der
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Raumladungszone mogen zwar betragsmafiig gering sein, aber die Ladungen liegen weit auseinander, so
dass ihr Beitrag zum Kontaktdipol betrachtlich sein kann. Deshalb ist es so wichtig, stets beide Mafsstabe im
Blick zu behalten. Die meisten Energiediagramme in der Literatur beriicksichtigen diesen Umstand nicht.
Stellt man den Verlauf des Kristallpotentials dar (vgl. Abb. 1), so ist die Bandverbiegung grundsatzlich nicht
zu sehen. Hier kann man nur atomar ausgedehnte Dipole erkennen.

Der Zusammenhang zwischen Bandverbiegung (Energiebeitrag) und Gesamtladung in einer Raumladungs-
zone ist einfach und bekannt. Fiir die Ladung der Ober- bzw. Grenzflachenzustidnde gibt es ebenfalls Ab-
schatzungen. Hier entsteht ein Dipolanteil durch die Anpassung der Valenzbandzustédnde beim Halbleiter-
Halbleiter-Fall. Es gibt Abschatzungen dafiir, doch dieser Anteil kann vernachldssigt werden. Der andere
Dipolanteil wird durch die Besetzung- oder Nichtbesetzung der Gap-Zustande erzeugt. Nutzt man ermit-
telte Werte fiir die Dichte der Gap-Zustande und ihre effektive Ausdehnung, so kann man den Dipolanteil
(fiir jede Lage des chemischen Potentials) berechnen. Als notwendige Essenz benétigen wir jedoch das Neut-
ralitdtsniveau, das in der Regel nicht in der Gap-Mitte liegt.

Zu meinem Gliick erweist sich das Neutralitatsniveau aus Theorietyp 5 als sehr gute Naherung. Damit sind
alle Grofsen bekannt um die Ladungsverschiebungen im Halbleiter in Abhéngigkeit von der Lage des che-
mischen Potentials bzw. der Bandkanten berechnen zu kénnen. Natiirlich sind das alles Naherungen, aber
sie funktionieren sehr gut. - Raumladungszone und Ober- bzw. Grenzflachenzustande (Gap-Zustande) sind
nicht unabhangig voneinander. Die Raumladungszone fiihrt zu einer Bandverbiegung und die Bandverbie-
gung verschiebt das chemische Potential innerhalb der Energieliicke zwischen Valenz- und Leitungsband,
wodurch die Gap-Zustande entladen oder geladen werden. Das unterstreicht, dass beide Skalen (atomar
und ausgedehnt) immer zusammen zu bertiicksichtigen sind.

4.4 Von den exakten Gleichungen zu tiberpriifbaren Hypothesen

Bevor man mit Naherungen arbeitet und Werte berechnet, um sie mit dem Experiment zu vergleichen, sollte
man versuchen, alles aus den exakten Relationen herauszuholen. An exakten Beziehungen haben wir unter
anderem folgendes: Das Potential weit aufSerhalb der abgeschnittenen Ladungsdichte ist das benotigte Be-
zugspotential. Fiir eine gewdhlte Oberfldchenorientierung ist die Abschneide-Ebene eindeutig bestimmt.
(Bei komplizierten Festkdrpern muss man allenfalls noch wéhlen, welche Atome die oberste Schicht bilden
sollen.) Die Potentiale der beiden Halbleiter weit aufserhalb der abgeschnittenen Ladungsdichte miissen
iibereinstimmen, wenn wir zundchst keine Kontaktbildung und keine Ladungsverschiebungen zulassen. Da
nach der Kontaktbildung und der damit verbundenen Ladungsverschiebungen die chemischen Potentiale
der beiden Halbleiter iibereinstimmen miissen (thermodynamisches Gleichgewicht), muss wahrend der
Kontaktbildung ein Kontaktdipol aufgebaut werden, der gleich der Differenz der beiden Potentiale weit
auflerhalb der abgeschnittenen Ladungsdichte (relativ zum chemischen Potential) ist.

Bei Metallen haben die Ladungsverschiebungen eine atomare Ausdehnung (0,5 A). Bei Halbleitern gibt es
zwei Anteile. Die Raumladungszone, die zu einer Bandverbiegung fiihrt, erstreckt sich iiber die Debye-
Linge (einige Hundert A). Sie ist etwa 1000-mal so ausgedehnt, wie die Ladungsverschiebung beim Metall.
Der zweite Anteil entsteht zum einen durch die Anpassungen der Valenzbandzustidnde und zum anderen
durch die fiir eine Oberflache bzw. Grenzfldche charakteristischen Gap-Zustande.

Hat man den treibenden Faktor und die genannten Effekte verstanden, so muss man nun den ausgleichen-
den Faktor bzw. den Feedback-Mechanismus verstehen. Der Zustand am Kontakt soll stabil sein. Dafiir wird
eine Riickwirkung benétigt, die eine eventuelle kleine Abweichung zuriick in den Ausgangszustand treibt.
Fiir den Halbleiter-Halbleiterkontakt ist dies der folgende. Der gesuchte Band-Offset ist proportional zur
Differenz der Bandverbiegungen. Dies kann man sich anhand von Abb. 3 zumindest vorstellen oder nach-
vollziehen. Wenn nun beide Groflen leicht ansteigen wiirden, dann wiirden sich die beiden Neutralitatsni-
veaus vom chemischen Potential entfernen. Das wiirde dazu fiithren, dass die Grenzflache des rechten Halb-
leiters (2) positiver und die des linken Halbleiters (1) negativer aufgeladen wiirde. Das wiirde den mikros-
kopisch ausgedehnten Grenzflachendipol verringern und bewirken, dass der Band-Offset wieder geringer
wiirde. Das ist der Riickkopplungsmechanismus; den man natiirlich anhand von Formeln viel besser ver-
stehen kann.
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Bandverbiegung 1 Bandverbiegung 2

chem. Potential

_/ l Band-Offset (Valenzbander)

Halbleiter 1 Halbleiter 2

Abb. 3: Energiediagram eines Halbleiter-Halbleiterkontaktes (Skala: Debye-Léange)

4.5 Weitere Anwendungen

Die Erklarungen haben bisher den Fall eines Kontaktes zwischen zwei verschiedenen Halbleitern in den
Vordergrund gestellt. Man spricht von Heterokontakten (engl. Heterojunction). An der Grenzflache stofien
ganz unterschiedliche Stoffe mit unterschiedlichen Gittern aufeinander. Eine andere Form eines Halbleiter-
Halbleiterkontaktes ist der sogenannte Homoiibergang. Hier dndert sich an der Grenzfldche lediglich die
Dotierung des Halbleiters. Die entwickelten exakten Gleichungen der neuen Theorie sind hier viel einfacher
und erkldren die Effekte ebenfalls.

Doch man kann die dargestellten Prinzipien und Phénomene auch auf Oberfldchen (engl. Surface) und Me-
tall-Halbleiter-Kontakt (engl. Schottky contact) anwenden. Am Anfang stehen die exakten Gleichungen und
das Verstdndnis der Wechselwirkungen. Erst danach kommen Naherungen. So habe ich auch Metall-Halb-
leiter-Kontakte untersucht und die Schottky-Barriere (engl. Schottky barrier) berechnet. Die Vorhersagen
sind auch hier sehr gut. Dies gilt auch fiir Trends, wann z.B. der Kontakt in einem ohmschen Kontakt ohne
Barriere iibergeht.

Insgesamt gibt es sehr viele Effekte und je mehr Moglichkeiten (und physikalische Grofien) berticksichtigt
werden, desto komplexer sind die Gleichungen, so dass es nicht einfach ist, die primaren Wirkzusammen-
hange zu erkennen. Hier konnen dann schon Gréfienabschédtzungen helfen.

5 Schlusshemerkung

Meine Arbeit entwickelt die neue Theorie. Sie fasst den Stand der Wissenschaft zusammen und setzt sich
kritisch mit einer Vielzahl von Theorien auseinander. Das Literaturverzeichnis umfasst 171 Artikel bzw.
Biicher. Die Anzahl der Gleichungen/Formeln betragt je nach Zahlweise zwischen 254 und etwa 300. Die
Zusammenfassung am Schluss beschreibt 55 wichtige Ergebnissein in der gegebenen Kiirze. Es darf also
nicht erwartet werden, dass der vorliegende kurze Artikel der Komplexitdt des Themas gerecht wird und
eine vollstandige Darstellung gibt.
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