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Résumés 

Le nanotube de carbone est à ce jour l’un des candidats les plus prometteur pour faire passer le transistor à effet de champ (FET) à l’échelle du nanomètre. Des recherches intensives sont en cours afin de développer les technologies adaptées et d'évaluer les caractéristiques statiques et dynamiques des transistors à nanotube de carbone (CNTFET). Nous présentons dans cette étude des résultats de simulations de CTNFET par la méthode Monte-Carlo avec prise en compte des interactions électron-phonon. Un des objectifs est de présenter les propriétés de transport intrinsèques à ce matériau par une évaluation du libre parcours moyen des porteurs. Une étude des caractéristiques statiques du CNTFET est ensuite réalisée et permet de mettre en avant l’influence du contrôle capacitif par la grille sur les performances. 

Carbon Nanotube (CNT) appears as a promising candidate to shrink field-effect transistors (FET) to the nanometer scale. Extensive experimental works have been performed recently to develop the appropriate technology and to explore DC characteristics of carbon nanotube field effect transistor (CNTFET). In this work, we present results of Monte Carlo simulation of a coaxially gated CNTFET including electron-phonon scattering. Our purpose is to present the intrinsic transport properties of such material through the evaluation of electron mean-free-path. To highlight the potential of high performance level of CNTFET, we then perform a study of DC characteristics and of the impact of capacitive effects. Finally, we compare the performance of CNTFET with that of Si nanowire MOSFET.

Mots clés : Nanotubes de carbone, simulation Monte Carlo, Interactions, transport balistique; (in english) : carbon nanotube, Monte Carlo simulation, scattering, ballistic transport.
Introduction

Depuis quelques années, les transistors à base de nanotubes de carbone (CNT) ont suscité beaucoup d'intérêt en raison du haut niveau de performance atteint, rendant ce matériau très prometteur pour les composants électroniques de demain [1,2,3,4,5,6]. Parmi les nombreuses propriétés remarquables des nanotubes, on peut tout d’abord citer leur caractère 1D qui permet un bon confinement des charges et donc un bon contrôle électrostatique, ce qui est essentiel dans une application type transistor. De plus, ce matériau peut conduire les trous aussi bien que les électrons, contrairement au silicium, et son utilisation avec des oxydes de grille de forte permittivité est facilitée. Enfin l'existence de CNT métalliques et semi conducteurs permet d'envisager une électronique tout nanotube [1,7,8]. Plusieurs groupes ont pu observer le caractère balistique du transport dans les nanotubes de carbone. Plus particulièrement, pour les tubes semi conducteurs, des libres parcours moyens (LPM), correspondant à la distance moyenne parcourue par un électrons entre deux interactions, de 300-500 nm à faible champ et de 10-100 nm à fort champ ont ainsi pu être mesurés [9,10].

Dans cette étude, nous utilisons notre simulateur Monaco [11] afin d'étudier les régimes de transport stationnaire et transitoire dans des CNT semi-conducteurs considérés comme "parfaits" et d’un diamètre compris entre 0,8 et 4,6 nm. Monaco permet de résoudre statistiquement l’équation de Boltzmann du transport par la méthode Monte Carlo. On peut ainsi prendre en compte les phénomènes d’interactions électron-phonon ce qui nous a permis d’extraire les caractéristiques du transport de charge dans les nanotube de carbone [12]. En couplant notre simulateur à la résolution de l’équation de Poisson, on peut étudier le transport à trois dimensions dans l’espace réel et extraire les propriétés microscopiques (profil de bande de conduction, vitesse…) et macroscopiques (caractéristiques courant-tension) de la structure étudiée. Dans ce travail, nous étudions les caractéristiques d'un CNT-FET à grille cylindrique et à contacts de type "ohmiques" et analysons l’influence du contrôle de la grille sur les performances du dispositif.

1. Méthode

L’étude du transport électronique dans des matériaux semiconducteurs en utilisant la méthode Monte-Carlo pour résoudre l’équation de Boltzmann a déjà largement fait ses preuves [8]. La simulation particulaire Monte Carlo consiste à décomposer l'évolution des particules en une succession de vols libres à trajectoire déterministe et de collisions instantanées. Ceci appliqué à un grand nombre de particules permet d'obtenir un mouvement d'ensemble, de reconstruire la fonction de distribution et d'en extraire les caractéristiques micro et macroscopiques telles que la vitesse ou le courant. Cette méthode requiert la connaissance de la structure de bande du matériau, des spectres de dispersion des phonons ainsi que des fréquences d'interactions électron-phonon.

Un nanotube de carbone est un fullerène tubulaire que l'on peut, pour plus de simplicité, considérer comme l'enroulement sur lui-même d'un plan de graphite appelé graphène [13]. Suivant la direction de l'enroulement, on obtient un couple d'indices (n,m) définissant les propriétés géométriques du tube tels que diamètre et hélicité du tube, ainsi que ses propriétés fondamentales. Hamada et al [14] ont montré que sur l’ensemble des chiralités possibles, on a environ 2/3 de tubes semi-conducteurs et 1/3 de tubes métalliques. Dans notre étude, nous étudions des tubes zigzag (m=0) ayant des propriétés semi-conductrices (n+2 ou n+1 est multiple de 3) d’indice n compris entre 10 et 59.

2. Description du matériau
2.1. Structure de bande

Il existe différentes méthodes permettant d’obtenir la relation liant l’énergie au vecteur d’onde dans un nanotube de carbone, de l’approximation la plus simple avec la méthode de « zone-folding », qui déduit la relation E-k du nanotube à partir de celle du graphène, aux calculs fondamentaux ab-initio. Dans cette étude, la relation de dispersion est obtenue par un modèle (-(-LCAO permettant de prendre en compte les effets de courbure du tube, contrairement à l’approximation de zone-folding couramment utilisée et suffisante dans le cas des tubes de diamètre supérieur à 1nm. Dans un tube de type zig-zag, la cellule unité du nanotube est constituée de 4n atomes, avec 4 orbitales pour chaque atome, ce qui correspond à 16n bandes de conduction et de valence. Dans cette étude sur le transport, on se limitera aux sous-bandes d’énergies les plus faibles qui sont doublement dégénérées en deux vallées équivalentes.

A partir de ces résultats, nous avons déduit un modèle analytique décrivant l'énergie des trois premières sous-bandes de chaque vallée d'un CNT zigzag semi-conducteur, ce qui est suffisant si l'on considère les champs électriques appliqués (E<100kV/cm). L'expression générale de la relation de dispersion de l’énergie est la suivante:
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 sont respectivement le minimum d'énergie, la masse effective et le coefficient de non parabolicité relatifs à la sous-bande b.

2.2. Interactions

Le spectre de phonons d'un nanotube de carbone peut être obtenu simplement, à partir de celui du graphène, par la méthode de « zone folding ». Chacune des 6 branches de phonon du graphène est décomposée en 2n sous branches pour le nanotube. Les phonons acoustiques et optiques pris en compte sont ceux issus du mode longitudinal du graphène considéré comme dominant [15]. Pour le mode acoustique, nous avons utilisé les mêmes énergies que celles proposées dans l'article [16]. Concernant les phonons inter vallées et inter sous-bandes, nous avons fait une approximation en considérant les sous branches constantes en énergie. On considère cette énergie égale à la valeur minimale Ep0 de la branche de phonon considérée. Les phonons optiques de forte énergie, 180 et 200meV, intervenant dans les transitions inter vallées inter sous-bandes ont été ajoutés [17], de même que le mode de vibration radiale RBM [18,19]. Les processus d'interactions électron-électron sont négligés. On considère le processus d'interaction acoustique intra sous-bande comme élastique et chaque transition inter sous-bande est traitée par l'énergie de phonon correspondante Ep0. Les processus d'interaction sont calculés par la théorie de perturbation par potentiel de déformation. Le potentiel de déformation traduit la variation en énergie engendrée par la déformation du réseau.

3. Résultats

3.1. Evaluation du libre parcours moyen

Nous avons d’abord utilisé notre simulateur afin d’étudier les propriétés de transport intrinsèque dans un nanotube de carbone zig-zag semiconducteur sous l’influence d’un champ électrique uniforme appliqué selon l’axe du tube. Nous avons obtenu des mobilités allant de 2800 à 141000cm²/Vs en augmentant le diamètre du nanotube, ce qui est en accord avec des résultats expérimentaux [20]. A titre de comparaison, la mobilité des électrons dans du silicium massif non dopé est d’environ 1500cm²/V.s. 

Nous avons ensuite déterminé le libre parcours (LPM) moyen pour les différents processus d'interaction en fonction du champ électrique appliqué. Nos résultats montrent que le LPM pour les interactions acoustiques élastiques dépend du diamètre du tube et se situe entre 100 et 600 nm pour des diamètres compris entre 1.7nm et 4.6 nm. Le LPM pour les interactions electron–phonon inter vallées est indépendant du diamètre et décroît en augmentant le champ. Pour un fort champ de 100kV/cm, on trouve LPM=20nm indépendamment du diamètre, ce qui est en accord avec d'autres travaux [9,10]. On comprend donc que l’on a tout intérêt à utiliser ce matériau à faible champ, afin d’avoir un libre parcours moyen élevé et ainsi se positionner dans un régime de fonctionnement où le transport est « quasi » balistique.
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Figure 1: Libres parcours moyens en fonction du champ pour n=22, 34, 58.

3.2. Résultats en régime statique

En couplant notre simulateur particulaire Monaco à la résolution de l’équation de Poisson on peut étudier le transport à trois dimensions dans l’espace réel et extraire les propriétés microscopiques (bande de conduction, vitesse…) et macroscopiques (caractéristiques courant-tension) de la structure étudiée. 
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Figure 2 : Schéma du CNTFET simulé

Le dispositif simulé est un CNTFET à grille cylindrique et contacts ohmiques (cf. figure 2). Le contact ohmique est obtenu entre les contacts source-drain et des zones de nanotube fortement dopées. Il est modélisé dans le simulateur en fixant le potentiel à l’interface et en imposant la densité de charge dans les mailles adjacentes aux contacts. Ces portions de tubes dopées sont ici de 20nm de long. Le CNTFET simulé est de type N et le nanotube est un zig-zag (19,0) de 1.5 nm de diamètre et de 100 nm de longueur de canal. On considère une grille cylindrique composée d'un oxyde de forte permittivité. 

La figure 3 montre les caractéristiques ID(VGS) pour 3 valeurs de capacité d’oxyde, pour une tension source-drain VDS appliquée de 0,4V. On observe une amélioration des performances avec l’augmentation de la capacité d’oxyde Cox. Ceci est dû à une amélioration du contrôle du canal par la grille. La figure 4 montre l'allure de la bande de conduction selon l'axe du CNTFET, pour deux valeurs de capacité d’oxyde à VDS=0,4V. Si on compare les profils de bande de conduction au niveau du canal pour les deux valeurs de capacités, on constate que le potentiel est d’autant plus plat dans le canal que la capacité est forte. Si on confronte les valeurs du champ électrique dans le canal aux résultats de la figure 1, on peut en déduire que le libre parcours moyen est élevé et donc le transport quasi-balistique (cf. Fig. 1). Ce faible champ au niveau du canal est directement lié aux propriétés 1D du nanotube. En effet, on peut comprendre très simplement le phénomène en considérant que la faible densité d’état dans ce matériau ne permet pas d'apporter la quantité de charges nécessaires à l'écrantage du champ créé par la grille. Le potentiel dans le canal est donc imposé par la grille et ceci d’autant plus que la capacité d’oxyde est forte. Cet effet est favorisé par l’utilisation d’oxydes high-k, de matériaux de forte permittivité, et en limitant l’épaisseur de ces oxydes. Ce phénomène se modélise en ajoutant une "capacité quantique" [21] dans l'expression simplifiée de la capacité de grille-canal : 
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On comprend avec ce modèle simplifié que plus la valeur de la capacité d’oxyde augmente et plus la capacité CG tend vers cette capacité quantique. On est alors en régime dit de "capacité quantique".
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Figure 3 : Caractéristiques ID(VGS) en logarithme et en linéaire pour les 3 capacités simulées à VDS=0,4V.

Figure 4 : Evolution de la bande de conduction selon l’axe du CNTFET à VDS=0,4V pour les 3 capacités simulées

Nous avons reporté les paramètres clés caractérisant le régime statique du transistor dans le tableau 1 ainsi que des résultats expérimentaux obtenus à partir d’un dispositif à grille planaire constitué d’un oxyde high-k de faible épaisseur [6]. On peut voir que les pentes sous le seuil S extraites sont très proches de la limite physique théorique pouvant être atteinte qui est 
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(kB, T et q étant respectivement la constante de Boltzmann, la température et la charge de l’électron) dans un mode de fonctionnement conventionnel du transistor [22]. On a donc un bon comportement sous le seuil mais également au dessus du seuil avec de fortes valeurs de courant à l’état passant Ion et une très bonne commande par la grille comme en témoignent les fortes valeurs de transconductance gm supérieures à 30µS et l’excellent rapport Ion/Ioff d’une valeur de 105. Afin de mieux analyser et comparer les performances, nous avons représenté sur la fig. 5 l’évolution du rapport Ion/Ioff, à un Ioff donné de 0,1nA, pour différents dispositifs. On a en particulier comparé le CNTFET au transistor à nanofil de silicium à quadruple grille (GAA Si) simulé et aux résultats expérimentaux (CNTFET) de l'équipe de Dai [6] ramenés à un Ioff de 0,1nA pour une comparaison pertinente. Les résultats montrent d’une part un bon accord entre nos simulations et le point expérimental reporté et d’autre part les potentialités du CNTFET puisqu’il atteint les mêmes performances que le GAA-Si en étant 5 fois plus long et pour une tension d’alimentation deux fois moindre. 
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	Cox (pF/m)
	210
	560
	1056
	Dai [6]

	S (mV/dec)
	70
	65
	60
	70

	Ion (µA)
	24
	40
	44
	5

	Ioff (A)
	~1e-10
	~1e-10
	~1e-10
	3e-11

	gm (µS)
	32
	62
	100
	20


Tableau 1 : Les 3 premières colonnes présentent les paramètres obtenus pour les transistors simulés. On a reporté dans la 4ème colonne des résultats expérimentaux correspondants [6].

Figure 5 : Evolution du rapport Ion/Ioff en fonction de la tension d’alimention pour Ioff=0,1nA. On compare 2 CNTFETs à un transistor silicium quadruple grille (GAA-Si), le point expérimental est également reporté [6].

Conclusion

L’étude du transport dans les nanotubes de carbone par la méthode Monte Carlo avec prise en compte des interactions électron-phonon a permis de déterminer les libres parcours moyens en fonction du champ appliqué pour différents types de phonons. Le transport est balistique à faible champ sur quelques centaines de nanomètre mais la tendance s’inverse fortement à fort champ. On a ensuite étudié les caractéristiques statiques d’un CNTFET à contacts ohmiques et grille cylindrique pour différentes capacités de grille. Cela a permis de mettre en évidence l’impact du contrôle électrostatique sur les performances du transistor et un bon accord avec les résultats expérimentaux. 

Une étude est en cours sur la modélisation des contacts schottky dans les transistors à nanotube. Des premiers résultats sur la caractéristique courant-tension d’une jonction schottky métal-nanotube ont été obtenus.
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