lecirenioue

1S
. mxcr:% 'fgihg pnce gmbaan

pictogie €1 sarfe”

-
MICIO el nanoe

2008

Simulation multi-échelle

\ des dispositifs a
nanotubes de carbone et

évaluation de leur
potentiel

Francois Trioz
lgt% (_Mtwmsr gn RN OT




Résumeé

W Le projet ACCENT
W Les types de transistors a nanotubes (CNFETS)

m Exemple : CNFET a double grille

e Intérét : porte logique reconfigurable
e Modélisation compacte

W Validation des modeles compacts : modelisation
physique du transport

@ Simulation atomistique des contacts

Toute reproduction totale ou partielle sur quelque support que ce soit ou utilisation du contenu de ce document est interdite sans I'autorisation écrite préalable du CEA

e=8 J3N 2009 - Projet ACCENT | 2



« Ml =

U] PrOjet ACCENT

Echelles de modélisation :

« Action Calcul Composants En NanoTubes »
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»- Deux types de transistors a nanotubes

conventionnel, « MOS-like » SB-CNEET
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»: . Deux types de transistors a nanotubes

« Ml =

CNFET a contacts ohmiques CNFET a contacts Schottky
conventionnel, « MOS-like » SB-CNEET
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" Troisieme type : le DG-CNFET

CEA LETI

Partie interne Acces drain

avant D
Métal

e e e

Reéalisé par IBM

T = — — —

CNT A1z, Gr|II

Grille arriére /a/ B [ A/

Grille arriere supplémentaire = possibilité
de reconfiguration

Vg >0V = N type

: Vg <0V = P type r
Si (back gate)
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- Application : porte logique reconfigurable

« Ml cm
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»: Validation des modéles compacts

.‘ A LET)

[
Simulation Monte-Carlo semi-classique pour J
le CNFET conventionnel ~1/
— bon accord avec le modele compact
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S. Frégonése et al., IEEE Transactions on Electron Devices, 2008, 55, 1317-1327

Validité de I'approximation du transport
semi—classique ?
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« M o
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Simulation Monte Carlo d’'un CNFET ohmlque

Boltzmann

»- . Comparaison semi-classique/quantique
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Le probleme des contacts metal/nanotube

W Le caractéere Schottky ou ohmique des contacts
dépend de la nature du métal, du diametre du
nanotube, et de I'environnement

— forte source de dispersion technologique

® Schottky-CNFET : le courant |5y peut varier d'un
facteur 10* d’'un transistor a I'autre

® Méme pour les acces dopes (CNFET conventionnel
ou DG-CNFET), la qualité des contacts est peu
contrOlable

© CEA 2008. Tous droits réservés
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Apport des simulations atomistiques

W Theorie de la fonctionnelle de la densité (DFT).

W Calcul de lI'état fondamental (positions atomiques
relaxées, densité électronique).

M Limité a des mqlécules ou mailles cristallines de
quelques centaines d’atomes.

Nanotubes fonctionnalisés

Submitttad to Nano Letters

Contact Palladium/nanotube



7. Simulation ab initio des contacts

« M o

Contacts Palladium / nanotubes (10,0) a (16,0)
Systeéme neutre, non soumis a un potentiel de grille

Transmission en fonction de I'énergie pour différents diametres et
différentes géométries d’interface :
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». . Questions a résoudre

« Ml =

La transmission obtenue nous donne peu
d’informations sur le courant dans un transistor

3

t f? _:Hz | +Energie (eV)

gap nanotube

embedded

bande de
valence

Position du niveau de Fermi du palladium ?
Revient a determiner la hauteur de barriere
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Questions a résoudre

La transmission obtenue nous donne peu
d’informations sur le courant dans un transistor
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) palladiu
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b= l Ty . ]
E b Z 0! Valeur de la transmission tunnel
quand les bandes sont courbées par
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»-_ Notion de barriére Schottky

[ ‘ LEA LETI

Avant contact : Apres contact :
niveau du vide

W]

E- métali gap EEg E- métal

..",37 Barriere Schottky pour les électrons : ®, =W —y - A

Barriere Schottky pour les trous : O, =Eg+y-W+A

A est la correction due aux MIGS (metal induced gap states)
qui créent un dipdle a l'interface

Ce dip0le est pris en compte par le calcul ab initio

© CEA 2008. Tous droits réservés.
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B HSTITUT
CARMOT
« Ml e

Evaluation de la barriere Schottky

A partir du calcul ab initio sur la jonction métal/nanotube, on
ne peut pas extraire les positions des bandes d’'énergie.

On peut seulement extraire le profil de potentiel :

(o] T
noC Embadded

cC A R C A

[om | om [ o [om [ovs |

Par comparaison avec les matériaux massifs isolés, on place
les niveaux d’énergie relativement au potentiel moyen, de

part et d’autre de l'interface.
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Premiers résultats Palladium/nanotube

W La contribution des MIGS est faible pour le
Palladium

W La barriere Schottky pour les trous s’annule quand
le diametre du nanotube augmente

W Accord qualitatif avec I'argument de F. Léonard et J.
Tersoff (« Role of Fermi-level pinning in nanotube
Scho;ctky diodes », Phys. Rev. Lett. 84 (2000) 4693—
4696

C. Adessi et al., Comptes Rendus de I’Académie des Sciences 10, p. 305 (2009)
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Perspectives

W Etude d’autres contacts metalliques : Au, Al, Rh

¥ Lien avec la simulation du dispositif :

® Prise en compte des contacts non-idéaux dans les
modeles compacts.

® Projets NANOGRAIN (architectures) et
NANOSIM_Graphéne (simulation ab initio)

© CEA 2008. Tous droits réservés.
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S Parameétres DG-CNTFET: IBM vs modéle

« Ml cm

Parametres technologigues du composant mesuré par IBM :

, 'fﬁ n nanotube de diameétre autour de 1,4 nm,

ne longueur de canal (pour chaque région) de 200 nm,

des constantes diélectriques d’isolant de grille avant et arriére de 5 et 3,9 respectivement,
ne epaisseur d’'isolant de grille avant de 4 nm,

des épaisseurs d’isolant de grille arriére d’accés source et drain de 10 nm

Parameétres technologiques utilisés pour les simulations :

"~ _un nanotube de chiralité (n, m) = (6,14), soit un diamétre de 1,392 nm,

- une longueur de canal (pour chaque région) de 200 nm,

- des constantes diélectriques d’isolant de grille avant et arriére de 5 et 3,9 respectivement,
- une épaisseur d’isolant de grille avant de 4 nm,

- des épaisseurs d’isolant de grille arriére d’accés source et drain de 10 nm,

- des tensions de bandes plates Vg - et Vg 55 de -600 et -690 mV respectivement,

- des résistances d’acces série de drain, grille, source et grille arriére de 25 kQ, 10 Q, 25 kQ
et 70 Q reSpeCtivement. © CEA 2008. Tous droits réservés
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