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Réesumeé

B Contexte expérimental : transistors,
capteurs

M e projet ACCENT : de I'atome au circuit

B Modeles « compacts » pour la simulation de
circuits

B Apport de simulations plus fines :

e Monte Carlo
e Transport quantique
e Calculs ab initio

B Conclusion
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Transistors a effet de champ (CNTFET)
, R YT Z. Chen et al.,

IEEE Elec. Dev. Letters 29, 183 (2008)
| « Gate-all-around » CNTFET

(a) NO2/AI203 i

Si substrate

(b)
Ers
Vpg=-20V 0 S
Vgs=-10mV
Vgs=-30mV
Vgs=-50mV
Vgs=-70mV A (©)
Vgs=-90mV EFs | A
S'hole & &
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Nanotubes fonctionnalisés

Greffage covalent sur les
nanotubes :

Hy =TS |

S. Campidelli et al.,
JACS Vol. 130, p. 11503 (2008)

Applications visées : detecteur
optique, photovoltaique

© CEA 2008. Tous droits réserveés.
sans l'autorisation écrite préal

J3N 22/10/2008 - F. Triozon | 4



Le projet ANR ACCENT

« Action Calcul Composants En NanoTubes » | Partenaires
CEA LETI

LPMCN Lyon

IEF Orsay

IMS Bordeaux
Société SILVACO
Période 2007-2009

Experimental
activity
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« Ml e

nanotube

\W
W

anotube semi-conducteur

acces dopés N :

Sourcé pmm

Sous-bandes du

Grille coaxiale

E(k

Controle du courant par la barriere

Approximation : transmission

de potentiel dans le canal.

. Modele compact du CNTFET ohmique

Drain

électrons de
vitesse positive,
balistiques

E(k

ielle sur quelque pp q

e parfaite au-dessus dé Ia barriere.
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;. Comparaison avec simulation Monte Carlo

[ ‘ LEA LETI

03 3 G D 1.E-03 _ _ 70
S0 oy e Mmoo Sminen |
E. 02 =] Vos=50mV 1.E-04 P
o 1 VGS=100mV
§ 0.15 7 LB
m 1 ? E-

S 0.1 p VGS=250mV —
et w
o £ 1.E-06
3 005 Vas=600mV.
o=
8 L — Compact simulation ! 1.E-07
A998 Fs Monte Carlo simulation Vps=50mV
-0.1 ' : ' 1.E-08 ee-
0 50 100 150 0.0
x [nm] Vs [V]

S. Frégonese et al., IEEE Transactions on Electron Devices, 2008, 55,
1317-1327

B Bons parametres : energies des
sous-bandes, masses effectives | Modale valide

B Faible importance de l'interaction
électron-phonon dans le canal
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Intérét des modeles compacts

Simplicité du modele : schéma circuit équivalent +
expressions analytiques pour lys(Vgs, Vps)

—

D
dQy, |£| Rp
dt 1 D
R Ve G ' Coe
'_|G:'_'_Ip‘—|“_{vcm C) los
G G, Cns (T Cer
J T S,
Ops -
dt S
S

B Possibilité de simuler des circuits avec plusieurs
dizaines de transistors

B Implementation des modeles dans les logiciels
commerciaux (SILVACO est partenaire du
projet)
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Simulation d’'un oscillateur en anneau

Oscillateur a nanotube d’'IBM.
Z. Chen et al., Suence 311 1735 (2006).

HIEEEE

Dispersion des diametres des
nanotubes (donc des largeurs =)

Dispersion des performances
de l'oscillateur :

de bande interdite) %
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Simulation Monte Carlo des transistors

B Resolution de I'équation de Boltzmann du transport semi-
classigue par mouvements aléatoires de porteurs.

B Facilité pour inclure tous types d’interactions : impuretés,
couplage électron-phonon.

B Possibilité de faire du transport quantique (formalisme de

Wigner)
Exemple chute de potentiel
%2 g G D dans le canal,
< 0251 7 3| YTV | _~due & I'interaction
o, 02 L 'f 1;I VGS—SOmV ,
= ,.__%w électron-phonon
5 0.15 /
S 01¢ — o Vgs=250mV
;:é 0.05 - Vs=600mV
8 e —— Compact simulation
-0.05 ... Monte Carlo simulation Vps=50mV
-0.1 L | |
0 50 100 150
X [nm]
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Simulation quantigue des transistors

B Formalisme des fonctions de Green hors-équilibre. Résolution
de Schrodinger/Poisson couplées.

B Hamiltoniens de liaisons fortes + ou — précis (selon le nombre
d’orbitales atomiques considére)

B Prise en compte de l'effet tunnel, du confinement des
fonctions d’ondes.

Exemple :
Simulation d’'un CNTFET a contacts Schottky :
I T I 3

04 VGS - 0.3 VOlt I
S | 22
= 02r / . %
[@] =]
o 0 | (@] 1

02 | | . | .

0 10 20 30 0 —/\ ' ' '
Distance along the tube axis (nm) 0 Oésate voltage (Volts:l) 15
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. SiImulation quantique des transistors

CARMOT
« Ml e

B Formalisme des fonctions de Green hors-équilibre. Résolution
de Schrodinger/Poisson couplées.

B Hamiltoniens de liaisons fortes + ou — précis (selon le nombre
d’orbitales atomiques considéré)

B Prise en compte de l'effet tunnel, du confinement des
fonctions d’ondes.

Exemple :
Simulation d’'un CNTFET a contacts Schottky :
: 3

0.4 VGS — 1.0 VOlt ]
| 22
% 02k - %
£ courant tunnel 5
S _ 3

02 l . l . 1 .

0 10 20 30 0 . ' ' '
Distance along the tube axis (nm) 0 Oésate voltage (Volts:l) 15
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B Theéorie de la fonctionnelle de la densité (DFT).

B Calcule I'etat fondamental (positions atomiques
relaxées, densité électronique).

B Limité a des molécules ou mailles cristallines de
guelgques centaines d’atomes.

Exemple : nanotube fonctionnalisé

Submitied to Nano Lettars

Carbene
‘s %

A 2008. Tous droits réservés
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Lien ab initio — transport électronigue

[ERE ] Submittad to

Calculs ab initio sp° Bi-phényl
avec le code SIESTA ooy
(base d’orbitales atomiques)

== pristine
—_— 1 group
rrrTTT ] 5 groups
(&,6) ' —— 10 groups ||
o l— 20 groups
= 40 groups

Transport quantique dans un
nanotube long avec plusieurs
groupes fonctionnels

P isinosooo0s 101s
E-E; [¢V]

Transmission

1t - .
A. Lopez-Bezanilla et al., _ W A
soumis a NanoLetters. - _ Energie (eV) _. -
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> Lien ab initio — transport électronique

« Ml e

o] spral’ j j j Submittad } j - . - —
cfF - ?Tﬁ:fﬁj == pristine ]
— 1 group
L __Il l_ lDU grc‘up
1
5| T (6,6) — 200 groups ||
T |=— 300 groups
4l ]
i \ S E
\ W i
J \J :

-1.5-10-0.5 00 0.5 10 15
E-E; [V

GGy

T
—r

Transmission

Length=1000 nm

-1.0 i

o

A. Lopez-Bezanilla et al., soumis a NanoLetters.

15

nergie (eV)

Symeétrie sp? préservée — moindre dégradation de la conductance
gu’avec les groupements phényls — meilleur pont moléculaire pour le
greffage de molécules fonctionnelles ?
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s'™  Contacts métal/nanotube

[ ‘ LEA LETI

Expérimentalement, les contacts sont le plus souvent de type Schottky,
sauf pour les nanotubes de grand diametre (2 a 3 nm) contactés a du
Palladium. Mal compris théoriguement.

end contact —
«© embedded — _
C (100} — 1
Etude ab initio des contacts |
palladium/nanotube (C. Adessi, X. Blase) :
c
! T N R A ®)
Pd Pdw (10,00, 10.0), ¥10.0),510.0), 110.0) 11(10,0), D
1 : : 1 1 1 1 m -
=1 L 2 —4 —3
FESsesy e fen
ol Eﬁ@f&*&r ! 0 embedded ——
s.ﬂ."‘.ﬂ l‘_"# . I % “ sep embeddad
P — (16,0) —
AL ! i | | 1 |_
1 1 1 1 1 1 q‘
| | | | | | | o
Metal  Induced Gap  States  decay
exponentially along the CNT axis © b bbb
= T = 1 (¢ [ (CAV) I
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Contacts métal/nanotube

Travail en cours pour inclure les données ab initio des contacts
dans la simulation du transistor.

Difficulté : champ électrique fort imposé par la grille pres des contacts.

Les données ab initio (obtenues a champ extérieur nul) restent-elles
utilisables ?

Vgs=1.0Volt -

04

0.2
courant tunnel

Potential (eV)

- | I | I | I
0-2 0 10 20 30
Distance along the tube axis (nm)
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> Fait-on du « Multi-échelle » ?

Calculs ab initio

Diffusion sur une impureté Meilleure description
ou un groupe fonctionnel des contacts Schottky

Simulation quantique des dispositifs
(Green et Monte Carlo/Wigner)

(

Monte Carlo semi-classique

2 2 Libres parcours moyens
inélastiques (non balisticiteé)

Modélisation compacte et circuits
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