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INTRODUCTION GENERALE

La microélectronique a presque atteint ses limites de miniaturisation, par 1’apparition des
effets quantiques, qui sont insurmontables, et qui altérent le bon fonctionnement des structures
de faibles dimensions, de plus les étapes de réalisation la rendent trés cotliteuse pour 1’industrie.
Le désir des scientifiques est la réalisation de matériaux avec des nouvelles propriétés, ou
I’amélioration de leurs propriétés physiques et chimiques, par la réalisation de matériaux au

niveau presque moléculaire ou a I’échelle du nanometre [1].

La nanotechnologie représente un nouveau domaine en pleine expansion de la recherche
scientifique et de I’industrie. Le développement extrémement rapide de cette discipline de
nanomatériaux touche une population de plus en plus importante de travailleurs, aussi bien en

milieu industriel que de chercheurs dans les laboratoires de recherche [1,2].

L’histoire de la nanotechnologie est récente, mais sur le plan industriel et économique, les
analystes estiment que le marché des produits a base de nanotechnologie dépassera les milliards
de Dollars vers les années 2025. Les Nanosciences et Nanotechnologies (N&N) auront un
impact sur la majorit¢ des domaines technologiques: médecine et santé, technologies de
l'information, production et stockage de 1'énergie, sciences des matériaux, alimentation, eau,

environnement, instrumentation, métrologie et sécurité... [2].

Le terme « nanoélectronique » décrit une branche de l'industrie nanotechnologie électronique
qui se consacre a la fabrication des composants ayant des dimensions nanométriques (de Inm a
lpm). On pourrait tracer schématiquement la frontiére entre la nanoélectronique et la
microélectronique par la séparation entre le monde classique et le monde quantique lors de la
réduction de taille des composants. En effet, la diminution de la taille des composants
¢lectroniques vers I’échelle nanométrique s’accompagne de 1’apparition des nouveaux effets

¢lectrostatiques et quantiques qui sont indétectables dans le cas de matériaux massifs [3].

Depuis leur découverte, ces nano-objets unidimensionnels (1D) ne cessent de révéler des
propriétés physiques remarquables. Parmi ces nano-objets on trouve les nanotubes de carbone

(CNT), qui ont des propriétés exceptionnelles.
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Les nanotubes de carbone sont donc des composants élémentaires idéaux pour la réalisation
de nano-dispositifs mécaniques, €lectroniques ou électromécaniques. Selon leur structure, les
nanotubes de carbone (C NT) ont notamment la possibilit¢ de pouvoir étre semi-conducteurs ou
métalliques. Cette propriété unique fait du nanotube de carbone un candidat intéressant pour la
fabrication d’un nouveau composant ¢lectronique a base de nanotubes, le CNTFET (Carbon

NanoTube Field Effect Transistor) [4].

Dans ce contexte, plusieurs chercheurs ont mené de nombreux travaux pour tenter de
modéliser les CNTFETs, afin de simuler leurs performances ¢lectriques a partir des
caractéristiques physiques. Les résultats de ces travaux ont permis de clarifier dans certaines
mesures, les phénomenes intervenant dans le fonctionnement du transistor. En général, ces

modélisations sont regroupées selon les méthodes numériques adoptées a leurs études.

Ce travail rentre dans le cadre de la modélisation et de la simulation des transistors a effet de
champ a base du nanotube carbone dit CNTFET dont le but est I’amélioration des performances

du transistor a effet de champ.

Pour décrire le fonctionnement du transistor a effet de champ a base de nanotube de carbone
« CNTFET » et comprendre certains problémes délicats liés aux variations de ses propriétés
¢lectroniques, nous avons développé un modele analytique qui calcule la densité de charge, nous
avons ¢galement simulé la dispersion de 1’énergie pour différentes sous bandes qui est basée sur
la méthode du « zone folding » et étudié leur effet ( 1’énergie des sous bandes) sur les propriétés
¢lectriques pour différents diamétres du CNT.

Pour ce faire, la synthése de ce travail est présentée dans quatre chapitres :

v Le chapitre | présente une bréve introduction sur 1’historique des nanotubes de
carbone, les différents types de nanotubes de carbone, leurs méthodes de synthese et leurs
différentes propriétés €lectriques, mécaniques, optiques et chimiques. Une introduction
sur la structure et ces ¢éléments cristallographiques de base comme les vecteurs de
chiralité Cy, ainsi que le potentiel d’application des nanotubes de carbone.

v Le chapitre Il concerne I’application la plus importante du CNT comme
transistor a effet de champ a base de nanotube de carbone dit CNTFET, ou nous
essayerons de comprendre le principe de fonctionnement de plusieurs types de CNTFET
et leurs caractéristiques physiques, ainsi que les différentes géométries possibles suivant
la structure de grille. Nous terminons cette partie par une comparaison entre les

caractéristiques du CNTFET et du MOSFET.
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v' Le chapitre Il présente la structure de bandes d’un CNT et les méthodes de
calcul de structures des bandes d’énergies, puis nous avons détaillé¢ la méthode de « Zone
folding » pour déterminer la dispersion d’énergie d’un nanotube de carbone de type
zigzag dans le but d’avoir une formule avec les paramétres de sous bandes. Nous
présentons ensuite le modele que nous avons ¢élaboré et qui consiste a calculer la densité
de charge du nanotube de carbone pour le calcul du courant de drain.

v Le chapitre IV présente et discute les divers résultats obtenus par modélisation
numérique dans le cadre de cette recherche. Une explication détaillée est donnée en
commengant par la simulation de la structure de bande CNT et la modélisation du courant
de drain dans le CNTFET.

Enfin, ce mémoire se termine par une conclusion générale qui récapitule I’ensemble des

hypotheses adoptées et les résultats significatifs obtenus au cours de cette étude.
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CHAPITRE 1 NANOTUBE DE CARBON

CHAPITRE I: Le Nanotube de Carbone

I.1. Introduction

Le carbone est un vieux mais nouveau matériel. Il a été employé pendant des siécles allant du
présent jusqu’a I’antiquité, mais pourtant beaucoup de nouvelles formes cristallines de carbone

tout récemment ont été expérimentalement découvertes dans les derniéres décennies [4].

Le développement des nanotubes de carbone (CNT : Carbon NanoTube) a commencé en
1991 par un groupe de chercheur japonais, selon leur structure ; il y a les nanotubes multi-parois
(Multy Wall CNT) qui ont été observés pour la premicre fois en microscopie électronique a
transmission (TEM) par Iijima en 1991[5], et les nanotubes mono-parois (Single Wall CNT) qui
ont été observés indépendamment par lijima et Béthune en 1993 [6]. Ces nanotubes ont un
diamétre de 1’ordre du nanométre et une longueur de quelques micromeétres. Différentes
méthodes de synthése spécifiques ont été mises au point et ont permis 1'étude en laboratoire de
ces structures et de leurs propriétés physico-chimiques, ce qui laisse entrevoir de nombreuses
applications, notamment dans les domaines de la microélectronique et nanoélectronique [7].
Comme on le verra dans ce qui suit, certains nanotubes de carbone peuvent étre métalliques ou

quasi-métalliques et d’autres peuvent étre semi-conducteurs.

Nous avons consacré ce chapitre aux nanotubes de carbone. La structure des nanotubes est
comparée a la structure des autres formes de carbone, que ce soit les formes traditionnelles, ou
les nouvelles formes récemment apparues. Les différentes techniques de synthése sont
briévement passées en revue, avant d’évoquer les principales méthodes de fonctionnalisation des
nanotubes. Nous discuterons également les propriétés électroniques, thermiques et optiques, des

nanotubes de carbone mono-parois (SWCNT) et leurs applications.
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I.2. Le carbone

Le quatriéme ¢élément le plus abondant dans notre systéme solaire, aprés 1’hydrogene,
I’hélium et ’oxygene, le carbone possede la particularité d’exister sous différentes structures
physiques (polymorphisme) appelées allotropies. Il fut accepté pendant une longue période que
cette famille de composés de carbone ne comportait que deux membres, le diamant et le graphite,
auxquels d’autres structures, plus exotiques et issues de I’intervention humaine, pouvaient étre
assimilées [9]. Le carbone (Z=6) possede quatre ¢lectrons de valence et présente une structure
électronique 1s° 2s° 2p°. Les liaisons chimiques que forme le carbone, tant dans ses allotropies
que dans les molécules qu’il peut former avec d’autres éléments, ne peuvent étre représentées,
dans le modele de 1’¢lectron localisé, que par I’incorporation du concept d’orbitales hybrides,

issues du mélange d’orbitales atomiques [8-10]

Energie de liaison Longueur de liaison
Liaison Hybridation
(k]/mol) (nm)
C-C sp3 370 0,15
C=C sp’ 680 0,14
C=C sp 890 0,12

Tableau L.1. Propriétés des différents types de liaison carbone-carbone [9].

I.3. Les formes classiques du Carbone.
I.3.1. Graphite

A pression atmosphérique et température ambiante, la forme la plus stable du carbone pur est
le graphite. C'est donc la forme la plus courante, bien qu'elle soit en général trouvée sous une
forme moins pure /e charbon. Le graphite possede une structure lamellaire, dont chacun des
plans, espaces de 0.334nm, est constitue d'un réseau hexagonal (en nid d'abeille) d'atomes de

carbone (Figure I.1) [11].
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Figure I.1. Structure du graphite hexagonal [10,11]

Les liaisons au sein des plans sont covalentes, tandis que les liaisons inter-planaires sont de
type Van der Waals, donc faibles. C'est pourquoi le graphite est facile a feuiller, et c'est le
carbone tétravalent, les quatre électrons de valence se répartissant dans les orbitales s° et p?,
dont les énergies sont assez proches [10-12]. Dans sa structure hexagonale, il n'est pas li¢ de
maniére covalente qu'a trois voisins. Les orbitales moléculaires de ces liaisons sont de type sp°,
c'est-a-dire que chaque électron 1ié se trouve dans un état combinés une orbitale atomique s° et
deux orbitales p°. Le quatriéme électron de valence, initialement dans l'orbitale atomique pz’ qui
est orthogonale aux plans graphitiques, forme alors des liaisons faiblement localisées avec ses
voisins du méme plan. Ce dernier électron peut donc participer a la conduction électrique du

graphite [8,12].
1.3.2. Le Diamant

Le diamant est la forme stable du carbone a haute pression et haute température. Il se forme a
l'intérieur de la Terre, généralement entre 150 et 200 m de profondeur, la ou ses conditions de
stabilités sont réunies (un millier de degrés Celsius et plusieurs giga pascals). Il est métastable
aux conditions ambiantes avec une durée de vie compatible avec les temps géologiques. Le
diamant est la forme la plus compacte du carbone. Il posséde une structure cubique a faces
centrées avec un parametre de maille de @=0,357 nm, et une distance interatomique de

ac.c=0,154 nm. (Figure 1.2) [11,13].
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Figure L.2. Structure du diamant [10,13]

Chaque atome est lie 4 quatre voisins par des liaisons hybridées sp’. Contrairement au cas du
graphite, tous les électrons de valence sont impliqués dans des liaisons covalentes, donc le
diamant est isolant ¢électriquement. En revanche, c'est le meilleur conducteur thermique connu,
avec une conductivité thermique cinq fois supérieure a celle du cuivre [8,10]. Grace a sa
structure et a ce type de liaison chimique, le diamant est aussi le matériau le plus dur que 1'on
connaisse. C'est pourquoi il est utilisé dans de nombreuses applications comme le polissage ou le

découpage.
I.4. Les nouvelles formes du carbone
1.4.1. Le Graphéne

Le grapheéne est le nom que 1'on donne a un plan de graphite lorsqu'il est isolé. Il posséde donc
également une structure hexagonale avec des liaisons de type sp”. Le graphéne est 4 mi-chemin
entre le graphite et le nanotube. Jusqu'a récemment, il était seulement un objet théorique,
permettant notamment de modéliser les propriétés des nanotubes. Depuis quelques années, des
techniques expérimentales permettant de 1'isoler ont été mises au point et I'étude expérimentale
est devenue possible [4, 11,13]. Il est ainsi, depuis quelques années, I'objet d'un intérét croissant.
Le graphéne peut étre considére comme un matériau bidimensionnel (2D) parfait, puisqu'il n'est

constitué¢ que d'une seule couche d’atomes [8,10].
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Figure L.3. Structure de graphéne [4,8].

1.4.2. Fullerénes.

Il s'agit de petites molécules symétriques composées d'une a plusieurs dizaines d'atomes de
carbones. Ces derniers sont agencés suivant un mélange d’hexagones (similaires a la structure

des plans de graphite) et de pentagones, ces derniers générant la courbure de 1'ensemble [11].

Le plus couramment étudi¢ est le fulleréne Cgp, composé de plus de 60 atomes de carbone, 20
hexagones et 12 pentagones, tel un ballon de football (Figure 1.4). Dans ces structures, chaque
atome a trois voisins comme dans le cas du graphite, mais du fait de la courbure, les liaisons ne
sont pas purement de type sp”. Elles sont en fait un mélange sp’et sp’. Grace a leur symétrie, les

fullerénes Cgp ont un module d'incompressibilité supérieur a celui du diamant [8,11].

Avec les fullerénes, on entre dans le domaine des nanomatériaux, puisque leur taille est de
l'ordre de quelques nanometres a plusieurs dizaines de nanomeétres. C'est aussi la porte d'entrée

du carbone dans la physique mésoscopique, puisqu'il s'agit d'un matériau de faible dimension.

Figure L.4. Le fulleréne Cqy posséde 60 atomes de carbones et le C74 posséde 16 atomes de carbone

supplémentaires [10,11].
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Les fullerénes doivent tous obéir a la régle de stabilité d’Euler, mais des conditions de
stabilit¢ chimique supplémentaires font que toutes les structures géométriquement possibles
n’existent pas. Les fullerénes les plus connus sont les Cg et C7o, mais il existe également les Crg,

Crs, Cs2, Csa. . . [8,14].
I.5. Les nanotubes de carbone
L.5.1. Structure géométrique

Les nanotubes de carbone (CNT) est une des nouvelles formes du carbone ce qui les
rapproche des autres matériaux du carbone tels que le graphéne. Cependant, ils ont une structure

trés particuliére, qu'on ne peut obtenir que dans des conditions de synthéses bien précises.

Structurellement, un nanotube de carbone CNT (Carbon NanoTube), est composé¢ d’un ou
plusieurs feuillets de graphéne enroulé sur lui méme, décrivant une géométrie tubulaire
(figure 1.5.). Ainsi, de la structure 2D (bidimensionnelle) du feuillet de graphéne, on obtient un
CNT avec une structure cylindrique unidimensionnelle (1D) dont le diamétre est de 1'ordre du

nanometre [8,11].

La courbure des plans de grapheéne constitutifs des CNT induit une modification
partielle de I’hybridation des liaisons  C-C. Plus la courbure du tube sera importante, et donc le
diamétre petit, plus 1’hybridation sp’ sera altérée. En sera en présence donc du caractére sp’

partiel des liaisons constitutives des parois de CNT [46].

Figure L.5. Structure d’un nanotube de carbone [11].
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Une autre manieére de concevoir un nanotube est de considérer un fulleréne que I'on allonge en
y insérant toujours la méme ceinture d'atomes de carbone, de maniére a créer une paroi

composée uniquement d'hexagones (Figure 1.6.) [10].

armchair nanotube (n.n) 8 =307

S T S S
VPt ot an b
L A W .f'_\. J‘",\ J', Jl,\-
e W A W A e b b

S o T T TR TR S T

zigzag nanotube (N0} #=0°

Figure L.6. Structure d’un nanotube de carbone avec Différents fullerénes [10,39].

Si le CNT est constitu¢ d’un seul feuillet de graphene, on parle de nanotube mono-feuillet
(SWNT, pour Single Wall NanoTube ou nanotube mono paroi), et s’il est constitu¢ de plusieurs
couches, on parle de nanotubes multi-parois (MWNT, pour Multi Wall NanoTubes ou

nanotubes multi-feuillets) [15,16].
L.5.2. Les nanotubes multi parois (MWNT)

Lorsque deux parois ou plus forment le tube, on parle de nanotube multi-feuillets (MWNT
pour "Multi-Walled NanoTube"). Ces nanotubes multi-feuillets(ou multi-parois) sont constitués
d’un arrangement concentrique de feuilles de graphéne, repliées sur elles-mémes de maniere a
former des cylindres (Figurel.7). L’espacement entre les parois d’une telle structure est
d’environ 0.34 nm. Le diamétre du plus petit tube interne détermine la taille du canal central du
nanotube. Le diamétre interne d’un nanotube multi-feuillets est de I’ordre de 1-3 nanomeétres,

tandis que le diametre externe est de 1’ordre d’une vingtaine de nanometres [16-18].
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Figure 1.7. Structure de MWCNT sous forme concentriques [4, 5,17].

Les nanotubes de carbones multi-feuillets peuvent présenter deux configurations différentes.
La premicre configuration, décrivant un nanotube multi-feuillet parfait, est basée sur un
emboitement de tubes concentriques dit en « poupées russes » (figure 1.7). La seconde
configuration est basée sur I’enroulement en spirale d’un wunique feuillet de

graphéne (figure 1.8) [15,21].

Figure 1.8. Nanotubes multi-feuillets sous forme spirale [15-21].

I.5.3. Les nanotubes mono-paroi (SWNT)

Le nanotube de carbone mono-paroi (SWNT pour "Single Walled NanoTubes") peut étre vu
comme I’enroulement d’une forme stable de feuille de graphene sur elle méme produisant ainsi
un cylindre. Les nanotubes de carbone mono-feuillet (Single Wall NanoTube, SWNT) ont été
découverts par Bethune et lijima en 1993 [6] figure 1.9.
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Figure 1.9. Structure d’un nanotube de carbone : a) SWCNT structure, b) images TEM du fagot de nanotube de
carbone [4,6,15].

La structure de ce nanotube SWCNT est déterminée par le couple de nombres entiers (n, m)

définissants un vecteur caractéristique de I’enroulement appelé vecteur de chiralité C_h' [15,16].

Le vecteur chiral correspond a une section de nanotube perpendiculaire a 1'axe du tube. Dans
la Figure 1.10, le treillis déroulé hexagonal du nanotube est représentée, dans laquelle OB est la

direction de 1'axe de nanotubes, et OA correspond au vecteur chiral, [','_h'[17, 18,20]:
€, = na, + ma, (L.1)

En tenant compte de I'un des sites cristallographiquement équivalent O, A, B et B ', et en
faisant rouler la feuille en nid d'abeilles de sorte que les points O et A coincident (et les points B
et B' coincident), un modele de document de nanotube de carbone peut étre construit. Le vecteur

OB définit un autre vecteur nommé vecteur de translation, T[17,18].
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Figure L1.10. Définition des vecteur de chiralité te translation [17,18)]

Le rectangle généré par le vecteur chiral Eh'et le vecteur de translation T, c'est & dire la

OAB'B rectangle dans la figure 1.6 est appelée la cellule unité pour le nanotube. (n, m) sont des
nombres entiers (0 <| m | <n) et a;, a; sont les vecteurs unitaires du réseau hexagonal [20]. a; et

a,peuvent étre exprimés a l'aide des coordonnées cartésiennes (x, y) en tant que :

a;= (3 2ace, ¥3/2a..) (1.2)
a:= (3 2ace, N 3/2ac.) (1.3)

Ici, selon la longueur de la liaison d'atomes de carbone, pour le graphite a.. = 1,42 A. C’est la
méme valeur est souvent utilisée pour les nanotubes. Mais, selon a.. = 1,44 A est une meilleure
approximation des nanotubes. Il doit vraiment dépendre de la courbure du tube. Une valeur
légerement plus grande pour plus de la courbure est connue. Nous voyons a partir des équations

(1.2) et (I,3) que les longueurs des a;, as |ajas] sont tous deux égaux a ¥3a. = a.

Longueur du vecteur chiral est la longueur périphérique du nanotube [17,20] :

L = [G| = avn®+ nm + m? (1.4)

On peut aussi connaitre I’angle d’hélicité 6 caractérisant 1’enroulement de la feuille de

graphéne. Cet angle est formé par le vecteur E_h' et le vecteur de base a; et il est

exprimé par [19]:
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8= amtan{ ﬁ% i }} (L5)

Le diamétre du tube dt est alors donnée par :

d, = L2 mT +nm+m?2 (1.6)
T

H

Le vecteur de translation T, qui est perpendiculaire au vecteur chiral, est exprimé en [10,19] :
T=ta+t,a, (L7)
T=[Pm+n)a;-(2n+m)ay] /dg
dr = | dsin-m n’estpas multiple de 3d
3d si n-m est multiple de 3d
Et dy est le plus grand diviseur commun de (n, m).

Nous obtenons ainsi trois grandes catégories de nanotubes suivant le pliement du plan

graphitique [19,23] :
v’ ceux avec la structure "armchair" (m,m), dans laquelle certaines liaisons C-C sont
perpendiculaires a I’axe du nanotube (figure I.11.a) .

v’ ceux avec la structure "zig-zag"(n,0) dans laquelle certaines liaisons C-C sont paralléles a

I’axe (figure [.11.b) .

v’ ceux avec une structure appelée chirale (m, n) présentant une symétrie miroir (figure I.11.c)

Figure I.11. Chiralité des nanotubes de carbone [19].
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Le tableau 1.2 présente la classification des nanotubes et les caractéristiques correspondantes.

Nombre des
Longueur du
Vecteur de Angle de hexagones dans
Type Vecteur de
Chiralité, Cy, chiralité, 0 une cellule unité,
Chiralité, L
N
armchair (n,n) V3 na 30° 2n
Zigzag (n,0) Na 0° 0
Chiral (n,m) a\n*+nm+m?) 0°< | 0 | <30 | 2(n*+nm+m?) /dg

Tableau 1.2. La classification des nanotubes [19,23].

1.5.3.1. Zone de Brillouin du nanotube

Nous avons vu que la cellule unité d’un CNT est définie par les vecteurs C_h' et T. Par analogie

a ce qui précede, on définit deux vecteurs unités K; et K, du réseau réciproque du nanotube

dans le réseau réciproque 2D du graphéne définis par les conditions d’orthogonalité [15]:
Ch.K;2n, Cp.K>=0 et TK;=0, T K>=27 (18)

En effet, le vecteur d’enroulement £, retourne sur lui-méme selon la circonférence, et impose
h )

donc des conditions de périodicité identiques sur la fonction d’onde dans cette direction

azimutale. A partir du vecteur d’onde &, on déduit [21]:
Cp.k=2rnq (1.9)

Ou ¢ désigne un entier. A la fin le vecteur d’onde £ est quantifié selon la direction transverse
(azimutale pour le tube). Seul le vecteur continu K, parallele a T est un vecteur du réseau

réciproque, K; ne donnant que les valeurs discrétes permises du vecteur d’onde k& selon la

direction du vecteur chiral ¢, . Notons que nous considérons K, continu, ce qui est valable

dans le cas d’un tube suffisamment long pour ne pas avoir a considérer la quantification du

vecteur d’onde selon cette direction [11,22].
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Figure 1.12. La zone de Brillouin 1D d’un nanotube de carbone [21,22]

La zone de Brillouin du nanotube correspond au seul segment WW’ compris dans le rectangle

(figure 1.12). Les lignes pointillées correspondent aux valeurs permises de K; espacées de :
| K;| =27/| C| =2/d, (1.10)

Au final, la zone de Brillouin du nanotube considéré, étendue a I’espace réciproque 2D du

grapheéne, correspond aux N-/ segments représentés en noir (figure 1.12) de longueur [21,22].
= im
Kl== I.11
| EI H (L.11)
A partir de cette zone de Brillouin étendue, on obtient la zone de Brillouin 1D en translatant

tous les segments de sorte a correspondre avec WW’ : cela s’appelle la méthode de « zone-

folding » que nous présenterons en détail au chapitre I11.
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1.5.3. Nanotube de carbones semi-conducteurs et métalliques

Il ya certaines conditions exprimées en fonction de (n, m) pour un nanotube métallique ou
semi-conducteur. La condition pour le nanotube métallique est que (2n + m) ou de fagon

équivalente (7-m) est un multiple de 3.

5" e O O e
(50760 77,0780 790

Figure 1.13. Schémas des nanotubes métalliques et semi-conducteurs [24-26]

Par conséquent, les nanotubes de armchair (n, n) sont toujours métalliques, et les nanotubes
de zigzag (n, 0) sont métalliques lorsque 7 est égal a un multiple de 3. Pour un nanotube semi-
conducteur, (n-m) n'est pas un multiple de 3 [24-26]. La figure 1.13, montre quels sont les

nanotubes métalliques et ceux qui sont semi-conducteurs.

1.6. Méthodes de syntheése

Du point de vue de la technologie de fabrication, les nanotubes de carbone sont synthétisés
principalement par quatre types de méthodes: 1’arc électrique, 1’ablation laser, le dépdt chimique
en phase vapeur CVD (Chemical Vapor Deposition), et la croissance catalytique en phase
gazeuse (HiPCO pour High-Pressure carbon monoxide). Ces méthodes permettent de produire

des MWCNTs ou SWCNTs en grande quantité avec des diameétres précis [7].
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1.6.1. Méthode de I'arc électrique

La technique de I'arc €lectrique est un procédé de synthése haute température. Cette technique
est basée sur I'évaporation du graphite par un arc électrique, amorcé entre deux électrodes en
graphite (Figure 1.14). Un plasma chaud (environ 6000 K) est formé et maintenu entre ces deux
¢lectrodes, 1'anode étant progressivement sublimée [22]. Les especes carbonées sublimées dans
le plasma vont se recombiner a 1'extérieur, et les produits formés vont se déposer sur les parois
du réacteur. Les conditions de température a l'intérieur de l'enceinte sont trés importantes pour la
qualité et la quantité des nanotubes formés. La température est controlée en utilisant un gaz
inerte (He, Ar...) a une certaine pression. Un collecteur refroidi par eau peut également étre

utilisé, suivant la géométrie du réacteur employé [27,28].

&) L
e Are 4. Gaas
Drizcharges
Fower
Seoa s LT
{z} Pump

Figure 1.14. Schéma représentant un réacteur de type arc électrique permettant la production de nanotubes de

carbone [27,28].

1.6.2. Ablation laser

Ce procédé schématisé sur la figure 1.15 consiste a bombarder, en présence d'un flux de gaz
neutre a haute densité, une cible de graphite, avec un faisceau laser. La cible est généralement
placée au milieu d'un tube en quartz. A l'extrémité du tube se trouve un collecteur en cuivre

refroidi. Lorsque le laser est pulsé (la fréquence des pulses varie typiquement de 8 ns a 10 ms) la
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cible est ablatée sous forme de petits agrégats qui ne peuvent se recombiner selon une structure

spécialisée que si le réacteur est placé dans un four a au moins 800°C [22,11, 27-29].

furnace at 1200" Celsius
\ water-cocled

5

nanotube “felt” growing
akong tip of collector

naodymium-ytirium-
aluminum-garmal laser

Figure I.15. Schéma représentant un réacteur de type ablation laser permettant la production de nanotubes de

carbone [27-29].

Lorsque le laser est continu, la cible est chauffée par le laser a des températures supérieures a
3000K et sera progressivement vaporisée. Le gaz qui circule dans I'enceinte est échauffé au
voisinage de la cible et joue le role d'un four local. La pression et le débit du gaz porteur
permettent d'ajuster les gradients de température. Les especes volatiles vaporisées ou
expulsées en petits fragments de quelques atomes, sont transportées par le flux gazeux de

la zone haute température jusqu'au collecteur en cuivre refroidi ou elles se déposent [28,29].

Bien que ce procédé est coliteux mais il utilise un nombre restreint de parameétres de controle

ce qui rend possible I'étude des conditions de synthése.
1.6.3. Le dépot chimique en phase vapeur CVD

Le principe d'élaboration de nanotubes de carbone par CVD (Chemical Vapor Deposition)
repose sur la décomposition d'un gaz carboné a la surface d'une particule catalytique
nanométrique. Dans cette méthode, des hydrocarbures (CHy4, C¢Hs...) et de I'hydrogéne sont mis
en présence de catalyseurs métalliques (Fe, Co, Ni...), le tout dans un four port¢ a haute
température (> 700C). Les nanotubes se forment alors sur les plots de catalyseurs. L'un des

avantages de cette méthode est que les nanotubes se forment de fagon continue (contrairement a
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la méthode d'ablation laser par exemple). Nous pouvons espérer trouver des conditions
expérimentales permettant de fabriquer des nanotubes purs avec un contrdle parfait du diametre
et de la chiralité. Par ailleurs, trois paramétres principaux gouvernent la croissance de nanotubes
de carbone dans ce procédé : le catalyseur, le gaz injecté, et la température [22,28].
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Figure 1.16. Schéma représentant un réacteur CVD utilisé pour la croissance de nanotubes de carbone [22,28].
1.6.4. Catalyse en phase gazeuse HiPCO (High-Pressure carbon monoxide)

Le procédé HiPCO (High Pressure dismutation of CO : décomposition sous haute pression de
CO) fait partie de la famille des procédés de décomposition catalytique a température moyenne.
Un flux continu de penta carbonyle de fer (Fe(CO) s) et de monoxyde de carbone (CO) est
introduit sous une pression de 10 atm dans une enceinte chauffée a 1200°C. L'originalité du
procédé tient au fait que le catalyseur, nécessaire a la croissance des tubes mono-feuillets, est

formé in situ par la décomposition du gaz précurseur [30,31].

De surcroit, le monoxyde de carbone utilis¢é comme source de carbone pour la croissance des
tubes ne se pyrolyse pas a 1200°C, ce qui permet d'obtenir des nanotubes de carbone mono-
feuillets exempts de toute impureté graphitique. Les nanotubes formés par cette technique sont
assez originaux. Ils présentent une large distribution de longueurs (dont des nanotubes tres

petits), mais contiennent beaucoup de catalyseur résiduel [7,23,27].
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I.7. Propriétés des Nanotubes de Carbone

Les propriétés uniques des nanotubes de carbone résultent directement de leur filiation
structurale avec le graphene, de leur forme tubulaire et de leur diamétre nanométrique. Le
procédé de synthése et la méthode de purification utilisés influent également trés fortement sur

les propriétés physico-chimiques des nanotubes de carbone.

I.7.1. Propriétés physiques

Le diametre des nanotubes de carbone dépend naturellement du nombre de feuillets de

graphéne comme indiqué dans le tableau 1.3.

Nanotube de carbone Mono parois Multi parois
Diametre externe 0.4a3nm 23a25nm
Longueur 100nm a plusieurs pm lumalcm

Tableau 1.3. Les caractéristiques dimensionnelles des nanotubes de carbone [30,31].

Les nanotubes de carbone mono-feuillet se regroupent sous forme de fagots (figure 1.9.b) dont
le diametre peut varier de 10 a 30 nm. Un diamétre de 1 nm est de I’ordre de la taille de la double
hélice de la molécule d’ADN indiquant le caractére moléculaire d’un nanotube de carbone. Par
ailleurs, du fait de leur dimensions (nanométrique pour la section et micrométrique pour la
longueur), les nanotubes de carbone sont considérés comme des molécules unidimensionnelles
de fibres (longueur supérieure a Sum, diameétre inférieur a 3um et rapport longueur/diametre

supérieur a 3) [17, 33,34].

1.7.2. Propriétés électriques

Les propriétés ¢lectriques des CNT dépendent principalement de leur chiralité, de nombreuses
¢tudes théoriques ont démontré que ces derniers possédent une conductivité électrique

élevée [10].

En effet les modélisations des bandes d’énergies confirment une des caractéristiques
surprenantes des CNTs : leur comportement métallique ou semi-conducteur, en fonction de leur
diamétre et de leur hélicité. La structure particuliere des nanotubes permet de penser que leur

conductivité doit également étre importante le long de l'axe du nanotube [33].
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La conductivité électrique d’un CNT métallique peut atteindre 10° S.cm™ et celle d’un CNT
semi-conducteur est comprise entre 0,1 et 100 S.cm™. Le cuivre est généralement utilisé dans les
applications ou une conductivité élevée est nécessaire, cependant il ne conserve pas sa
conductivit¢ apparente a I’échelle de dimensions nanométriques. La mobilité¢ électronique
mesurée sur un nanotube est jusqu’a 3 ordres de grandeur plus importantes que celle du cuivre

(100 000 cm2.V™'.s" ) 4 300 K [35-37].

A basse température, les nanotubes mono-feuillet métalliques, individuels ou regroupés en
petits fagots, se comportent comme des fils quantiques, c'est-a-dire que la conduction a lieu au
travers de niveaux électroniques discrets bien séparés quantiquement et cohérents sur plusieurs
centaines de nanometres. Les nanotubes de carbone peuvent également transporter des densités
de courant remarquables, voisines de 10'° A/cm? soit au moins deux ordres de grandeur de plus
que les métaux. Enfin, les nanotubes multi-feuillets peuvent étre supraconducteurs a trés basse

température [27,38].
La résistivité €lectrique des nanotubes de carbone est de :

v 107 210" Q. Cm pour les nanotubes de carbone mono-feuillet métallique.
v" 10 Q. Cm pour les nanotubes de carbone mono-feuillet semi-conducteurs.

v' 10*Q. Cm pour les nanotubes de carbones multi-feuillets.

Les nanotubes de carbone mono-feuillet possedent de meilleures caractéristiques électriques
que les multi-feuillets en raison notamment des interactions électriques, de type Van der Waals,

qui surviennent entre les différents feuillets de graphene [32,36].
1.7.4. Propriétés mécaniques

La présence de fortes liaisons chimiques C-C dans le graphite rend les propriétés des
nanotubes de carbone exceptionnelles. En effet une importante énergie, équivalente a
348 KJ.mol'', est nécessaire pour dissocier une telle liaison. Grace a ces liaisons fortes entre
les atomes, les nanotubes de carbone présentent un module d’Young équivalent a celui du

diamant (tableau 1.4) [10,11,38].

De plus, le nanotube de carbone est 100 a 200 fois plus résistant que 1’acier pour un poids 6
fois moindre (2 section équivalente). Il allie a cette exceptionnelle résistance a la déformation

une tres grande flexibilité. Ainsi, malgré sa rigidité élevée, le nanotube de carbone a une facilité
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a se courber jusqu’a des angles trés importants, a se déformer et a se tordre selon son axe. La

courbure semble entierement réversible jusqu’a un angle critique [38-41].

Nanotube de carbone
Mono-feuillet Multi-feuillets
Propriétés
Limite d’élasticité 45 GPa 150 GPa
Module d’Young 1al1,4TPa 1,4a1,6 TPa
Module de cisaillement 0,27 TPa 0,44 40,47 TPa
Module de flexion 0,2a1,2 TPa 3430 GPa

Tableau I.4. Quelques propriétés mécaniques des nanotubes de carbone [38-41].

Les nanotubes exhibent donc des propriétés mécaniques uniques. Leur grande flexibilité
associé a un module d”Young élevé leur conférent un comportement que certains n’hésitent pas a
décrire comme étant un comportement super ¢lastique. Ce sont donc

vraiment des candidats idéaux pour ce type de fonctions électromécaniques [42-44].

I.7.5. Propriétés thermiques

Selon leur nombre de parois et le degré de perfection de leur structure, les nanotubes de
carbone peuvent présenter une conductivité thermique trés élevée pouvant atteindre 6000 W/mK
(par comparaison, la conductivité¢ thermique du diamant varie entre 1000 et 2600 W/mK) ce qui

les place parmi les meilleurs conducteurs thermiques connus [32,35].Tableau L.5.

Nanotube de carbone Propriétés Mono-feuillet Multi-feuillets
Stabilité thermique (K) <2100 > 3200
Conductivité thermique (W/mK) 6000 <2000

Tableau L.5. Quelques caractéristiques thermiques des nanotubes de carbone [32,35,38].

La mesure des propriétés thermiques d'un nano-objet comme le nanotube est délicate.
Cependant, quelques études expérimentales ont permis de mesurer la conductivité thermique de
nanotubes multi feuillets, mais significativement plus faible que celle du graphite. Ces résultats

sont a priori décevants, mais ils peuvent s'expliquer en considérant le fait que tous les feuillets
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ont participé a la conduction thermique alors que seul le feuillet externe a été utilisé pour les
mesures. Ces considérations permettent d'estimer la magnitude de la conduction d'un tube mono-

feuillet au méme ordre de grandeur que celle du graphite [38,45,46].

1.7.6. Propriétés optiques

Grace a leur structure électronique les nanotubes possédent des propriétés optiques
remarquables. Les propriétés électro-optiques uniques des filmes de SWCNT rendent ce
matériau particulierement intéressant pour la conception de dispositifs optoélectroniques [32].
L’¢tude de ces propriétés optiques a permis de développer de nombreuses stratégies pour
caractériser la fonctionnalisation des nanotubes de carbone [47,48]. Néanmoins il s’agissait
d’études fondamentales des propriétés des SWCNTs, et ces publications comportaient soit
uniquement des spectres de I’intensité réfléchie « R », soit de 'intensité transmise « T ». Des
mesures de réflexion ont été réalisées sur les CNT (Figure 1.17), ils sont capables d’absorber
99,9% de la lumicre, ce qui est 3 fois mieux que les alliages réputés comme étant le matériau le

plus sombre [49,10]. On peut déduire qu’il est trés proche d’un corps noir.
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Figure 1.17. Réflexion R (cercles) et transmission T (triangles) d’un film de nanotubes de carbone

mono paroi [49].
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1.7.7. Propriétés chimiques

Les nanotubes de carbone possédent des propriétés chimiques tres attrayantes. Il est en effet

possible [10,11,15,32]:

v" De fonctionnaliser leur surface par greffage moléculaire afin, par exemple, de procéder
au tri des nanotubes selon leurs caractéristiques électroniques.

v' D’intercaler des atomes ou des molécules (dopage) entre les nanotubes mono-feuillet
d’un faisceau (intercalation inter-tubulaire) ainsi qu’entre les différentes parois d’un
nanotube multi-feuillets (intercalation inter-planaire) afin par exemple de contrdler les
propriétés électroniques des nanotubes semi-conducteurs. De remplir par capillarité le
canal central des nanotubes de carbone mono- et multi-feuillets par des atomes ou des
composés cristallins de facon a obtenir des nanofils encapsulés.

v' La surface spécifique des nanotubes de carbone est de surcroit élevée, ce qui leur
confére une trés bonne capacité d’adsorption. Elle est voisine de 2700 m*/g pour les
nanotubes mono-feuillet et est généralement inférieure a 1300 m?/g pour les nanotubes
multi-feuillets.

v' Par ailleurs, les nanotubes de carbone présentent une excellente inertie chimique et une
trés bonne stabilité a haute température sous atmosphére inerte. Ils sont ainsi insolubles

dans les solvants organiques et dans 1’eau.
1.8. les Applications de nanotube de carbone

Du fait de leurs propriétés exceptionnelles, les CNTs sont adaptés pour des applications
multifonctionnelles couvrant une gamme variée de matériaux pour des usages biologiques ou
¢électroniques. Par exemple, s’agissant de la conductivité (tableau 1.6), les SWNTs (surtout les
métalliques) sont en passe d’étre efficacement utilisé comme interconnexions entre les niveaux
métalliques dans la fabrication des circuits intégrés [17,50]. En comparaison avec du cuivre,
les nanotubes permettent une meilleure conductivité électrique et thermique [27,38,35]. Par

ailleurs, les nanotubes réagissent facilement avec beaucoup de produits chimiques [11].
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Propriétés Type du CNT Réalisation

Interconnections entre les
Conductivité M SWNT niveaux métalliques dans les

circuits intégrés

o Détecteurs chimique et
Conductivité SWNT o
biochimique

Conductivité SWNT, MWNT Détecteurs du gaz NH3

Tableau 1.6. Des applications électroniques réalisées avec des CNTs dans divers domaine [50,51].

En se basant sur les propriété s optoélectroniques ou photoniques non linéaires des filtres,
des interrupteurs et des guides optiques qui peuvent étre réalisés avec des nanotubes mono-

parois pour les communications optiques [53].

La plupart des applications actuelles utilisent les propriétés structurelles des

nanotubes [50-53]:

v Nouveaux vétements plus résistants ou imperméables, gilet pare-balles.

v" Du polyéthyléne (plastique) avec des nanotubes intégrés peut devenir 30% plus
¢lastique.

v" Les nanotubes peuvent améliorer la plupart des utilisations actuelles de fibres de

carbone (raquettes de tennis, cadres de vélos, des accessoires de voiture....... etc.)
Les propriétés chimiques peuvent aussi servir [17,50]:

v Stockage d’hydrogéne a base de nanotubes, spécialement dans des piles a

combustible.
I.8.1. Transistor a effet de champ

Les nanotubes semi-conducteurs peuvent servir de transistors. Le nanotube le candidat le plus
prometteur en raison de leurs propriétés uniques et la taille nanométrique. Les transistors sont les
blocs de construction de base de tous les circuits intégrés. Un transistor posséde trois bornes,
I'une d'entre elles (grille ou porte) commandant la circulation du courant entre les deux autres

(source et drain) séparées par un canal en matériau semi-conducteur [28,49,51].
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Dans les dispositifs classiques le canal est réalis¢ en silicium. Dans CNTFET le canal est
formé par un seul semi-conducteur CNT. Sur les caractéristiques électriques des nanotubes de
FET on remarque que 'on peut modifier la quantité de courant (Isp) s'écoulant dans le canal de
nanotubes par un facteur important en changeant la tension appliquée a une grille (Vi)

figure 1.18 [49,54].

SOURCE G[%)TE DRAIN
? .4:?
] (Al or Ti) 0O
(Ti) _ Gate Oxide (HO,) - (Ti)
e = CNT@an) - = === o
Si0,

p+ SiSubstrate

a) b)

Figure 1.18. a) Vue en coupe transversale d'un CNTFET, b) caractéristique électrique d’un CNTFE [54].
1.8.2. Source d'émission par effet de champ

Les dispositifs hyperfréquences a vide pour les systemes de télécommunication installés dans
les satellites et les engins spatiaux qui fonctionneront a des bandes de fréquences supérieures a
celles actuellement disponibles requi¢rent des densités élevées de courant transportées par des
électrons comprises entre 5 et 20 A/cm”. Les cathodes a émission de champ fabriquées a partir
de nanomatériaux dont la structure est riche en carbone présentent une alternative intéressante

au remplacement a faible colit des cathodes thermoélectroniques [49,55].
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Figure 1.19. Emission par effet de champ de films CNT [49,55]

Les nanotubes de carbone sont particuliérement bien adaptés a 1’extraction d’électrons
a température ambiante. Cette propriété, directement liée a leur forme, peut étre mise en ceuvre
pour deux types d’applications [49]: la réalisation d’écrans plats et I’utilisation de micro-canons

a ¢électrons pour ¢élaborer les circuits électroniques du futur.

Une des applications directe des nanotubes est la production d'écrans ou la taille pourrait
atteindre un metre de diagonale. Grace a I’introduction des nanotubes, de nouvelles structures
d’écrans ne comportant pas de motifs inférieurs a 10um, donc facilement réalisables sur une

grande surface [43].
1.8.3. Autres applications électroniques
Les NEMS

Les NEMS sont, rappelons le, des nano-systémes électromécaniques de taille nanométrique
dont les ¢léments sont libres de se mouvoir. On peut y inclure les oscillateurs et les diodes. Deux
application que nous pensons intéressantes, sont actuellement étudiées et méme utilisées dans
des circuits, les NRAM et les nano-Switch, tous les deux formés par des nanotubes de carbone

qui sont actionnés de maniere électrostatique [38].
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Les NRAM :

Les NRAM (Nonvolatile Random Access Memory) sont une nouvelle famille
de mémoire informatique qui a pu apparaitre grace aux nanotubes de carbone, le
principe étant d’utiliser des réseaux croisés de nanotubes activés €lectro-statiquement afin de

former ou non un contact entre eux [38,9]. Lorsque deux nanotubes sont en contact on forme,
I’¢état binaire / et dans I’autre cas le 0, chacune des lignes du réseau étant connectée a un plot.

Une description d’un tel circuit est représentée sur la figure 1.20.

Etat 1

Figure 1.20. Concept de NRAM en CNT [38,9]

Le photovoltaique :

Les grandes densités de courant qu’ils peuvent supporter, leur stabilité chimique, leur faible
résistivité et leur grande surface spécifique accessible, mettent les CNT au premier rang des
candidats pour de nombreuses applications entrant dans le stockage et la production

d’énergie [22].

Le domaine porteur du photovoltaique pourrait dans le futur, utiliser des CNT et permettre
aux cellules a base de polymeéres d’atteindre des rendements qui les rendraient compétitives (car

moins cheres a la production et moins polluantes) face aux technologies du silicium [22,24].
1.9. Conclusion

Ce chapitre, qui constitue une revue bibliographique sur les nanotubes de carbone a montré
I'importance de ces nano-objets tant dans le domaine des nanosciences que dans le coté
application. Leurs dimensions particuliéres ainsi que leurs propriétés diverses ouvrent a
l'industrie des perspectives d'innovations nombreuses et prometteuses. A partir de la chiralité du

maillage structural du SWNT, nous avons décrit les propriétés métalliques et semi-conductrices.
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Ensuite, nous nous sommes intéress€és aux quatre méthodes courantes de syntheése des
nanotubes de carbone, particulierement les SWNTs. Les méthodes CVD et HIPCO permettent de

synthétiser des SWNTs a I’échelle d’une production industrielle.

Apres cette étude bibliographique, nous allons analyser plus en détail dans le chapitre suivant
Les composants €lectroniques les plus importants a base de nanotube de carbone : le CNTFET

(Carbon NanoTube Feild Effect Transistor).
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CHAPITRE 11 :

GENERALITES SUR LES TRANSISTORS A EFFET DE
CHAMP A BASE DE NANOTUBE DE CARBONE

I1.1. Introduction

La croissance de 1’industrie des semi-conducteurs dépend pour I’instant de sa capacité a
miniaturiser des transistors. L’objectif de la démarche est de délivrer de meilleures performances
a moindre colt. Aujourd’hui, le niveau de performances atteint peut étre favorablement comparé

aux meilleurs transistors en silicium [1,3,61].

En effet, leurs caractéristiques physiques (la densité de courant atteignable, la fréquence de
transition théorique et le rapport L,/Lofr), ainsi que leur polyvalence et leur maturité, positionnent
les CNTFETs (Carbon Nanotube Feild Effect Transistor) parmi les nano-composants les plus
attractifs du point de vue de leur intégration dans les nano-systémes du futur. De nombreuses
démonstrations de faisabilité ont prouvé que ces transistors a nanotubes peuvent servir de base a
la fabrication de diverses fonctions électroniques de faible complexité (mémoires non volatiles,

portes logiques,.....etc.) [38].

Dans le prochain chapitre on discutera en détail le transistor a effet de champ a base de
nanotube de carbone et nous essayerons ainsi de comprendre les caractéristiques physiques de
plusieurs types de CNTFET qui peuvent ouvrir des perspectives nouvelles, nous croyons
fortement que des nanotubes de carbone offrent un FET avec de meilleures caractéristiques pour

les dispositifs par rapport aux MOSFET conventionnels.
I1.2. Les transistors FET a base de nanotubes de carbone (CNTFET)

A partir de leur découverte, grace a leurs dimensions nanométriques et leurs caractéristiques
¢lectriques de type semi-conducteur, des nombreuses équipes scientifiques se sont intéressées a

la réalisation des dispositifs types transistors a effet de champ en utilisant les nanotubes de
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carbone(CNT). Les premiers transistors a effet de champ a base de nanotubes de carbone
(CNTFET) ont été signalés en 1998 [9,17]. Ce sont des dispositifs simples fabriqués avec

I’architecture suivante :

Un nanotube de carbone semi- conducteur, déposé sur un substrat de silicium dopé avec un
oxyde de surface d’épaisseur 7, est placé entre deux électrodes métalliques ; celles-ci portent
respectivement le nom de drain (D) et de source(S). Une tension Vps est appliquée entre les deux
¢lectrodes et un champ électrique est créé en imposant une différence de potentiel Vg entre la
source (S) et le substrat dopé qui est utilis¢ comme une grille(G). Le courant /pg circulant entre la
source et le drain est mesuré en fonction de la tension Vpg et Vis. Il s’agit ici d’une configuration
classique de transistors a effet de champ (Field Effect Transistors (FET)) figure II.1 [56,58].
Différents types de CNTFET ont été développé, des CNTFETs au comportement similaire a
celui des transistors CMOS et des CNTFET qui possedent un comportement totalement
inaccessible aux transistors de technologie CMOS [60,61].

il o)
1 WS
Wids

B
Vs

Cheyde —

Substrat (Grills)

Figure I1.1. (a) Schéma du montage électrique réalisé d’un transistor & nanotubes de carbone [56]

La structure physique du CNTFET est tres similaire a celle du MOSFET, est les
caractéristiques de transfert /-7 sont également trés prometteuses et elles suggerent que les
CNTFET ont le potentiel pour étre un remplacement réussi de MOSFET en nanoélectronique.
Pour construire des CNTFETs type P et type N, il faut réaliser le dopage du CNT
(dopage n+ ou p+) [57,62].

Les nanotubes de carbones mono-parois (SWCNT) ont naturellement un comportement de

semi-conducteurs de type « P ». En d’autres termes, les porteurs induits dans le nanotube sont
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des charges positives (les trous). Ceci est expliqué par plusieurs théories. Une des explications
est que les nanotubes sont dopés par des atomes étrangers pendant la synthése ou I’absorption

d’oxygene (figure 11.2.a) [4].

Différentes approches sont possibles pour doper un semi-conducteur. La technologie de
Silicium actuelle utilise un dopage chimique par implantation d’ions donneurs ou accepteurs
qui se substituent aux atomes de Silicium dans le réseau cristallin. Cette technique est également
utilisable dans les nanotubes de carbone en substituant des atomes de bore ou azote a des atomes

de carbone [63-65].

Les nanotubes du type P peuvent étre exposés sur un composé qui donne des électrons, par
exemple des métaux alcalins (tels que le lithium, le sodium, le potassium, le rubidium, le césium,
le chlorure de potassium ou I’iodure de césium, respectivement) pour former des nanotubes de
carbone de type N figure 11.2.b. Le dopage s’opere par transfert de charge du dopant vers le
nanotube [66,106].

PUMAL et | l—"U'L
50, FET PFET

=y ?" Moo= =risre
— RO

=51 back matc

L=}

Figure 11.2. Dopage d’un CNTFET type P pour créer un CNTFET type N par le recuit et le dopage avec
I’oxygene; b) CNTFET type N par le dopage avec le potassium [64-66].
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11.3. Pourquoi choisir le nanotube de carbone ?

Les propriétés remarquables de nanotubes de carbone sont les suivantes [10,38-46]:

v

Les nanotubes de carbone peuvent étre métalliques ou semi-conducteurs selon
leur diametre, leur longueur et leur hélicité du roulant, et ne nécessitant pas de
dopage

La bande interdite de semi-conducteur de nanotubes de carbone peut étre
modifiée en continu en faisant varier le diametre des nanotubes. La bande
interdite de nanotubes semi-conducteurs diminue avec l'augmentation du
diametre.

Les nanotubes de carbone individuels sont capables de transporter le courant
¢lectrique a des densités nettement plus élevés que la plupart des métaux et des
semi-conducteurs

Les nanotubes ont une conductivité thermique élevée (~2000W/m/K, alors que
celle du cuivre est de 400W/m/K).

Les nanotubes sont ¢galement inertes et n'ont pas d'états de surface, ce qui les
rend tout a fait compatible avec d'autres matériaux tels que les oxydes.

Les nanotubes peuvent étre soit augmenté a certains endroits, ou tout simplement
dispersés dans la solution.

Les dispositifs a nanotube consomment moins d'¢lectricité qu'un appareil

équivalent de Si.

Ces propriétés font du nanotube de carbone un meilleur dispositif que les autres dispositifs

moléculaires. La recherche de pointe se concentre sur le développement de différents dispositifs

a base de nanotubes de carbone et sur l'utilisation de leurs propriétés uniques basées sur la

technologie semi-conducteur pour la taille minimale possibles.

11.4. Différents types de CNTFET

Les différents types de CNTFET qui ont été signalés dans la littérature actuellement, il y en a

quatre structures possible pour le CNTFET: le transistor a modulation de hauteur de barriére (C-
CNTFET), a barriere Schottky ((SB) CNTFET) ; a grille optique (OG-CNTFET) et CNTFET a
double grille ((DG)-CNTFET) [61].
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Grossierement, ces transistors fonctionnent a partir du méme principe : il s’agit de faire
circuler un courant entre les ¢électrodes de source et de drain a travers le nanotube semi-
conducteur (qui joue le role de canal) selon la polarisation de I’¢lectrode de grille, isolée du canal
par un diélectrique. La différence principale entre les transistors décrits ci-apres, réside dans la
nature du contact entre le nanotube semi-conducteur et les électrodes métalliques de source et de

drain [67].

11.4.1. Le transistor a modulation de hauteur de barriere (C-CNTFET)

Le transistor a nanotube de carbone a modulation de hauteur de barriére ou aussi CNTFET
conventionnel (C-CNTFET) est réalisé a partir d’un nanotube de carbone mono-paroi ayant un
dopage de type n/i/n ou p/i/p [60]. Le principe de fonctionnement du transistor a effet de champ
conventionnel a base de nanotube de carbone (Carbon Nanotube Field Effect Transistor pour
CNTFET) est tres similaire a un MOSFET (Metal-Oxide-Semiconductor Field Effect Transistor)
en considérant le remplacement du matériau de canal pour profiter du transport balistique dans
le CNT. En effet, le contact entre le métal de source ou de drain et le nanotube est supposé
ohmique ou avec une hauteur de barriere faible [68,94]. La hauteur de potentiel de cette barriere
est modulée par le potentiel de grille. Dés que I’énergie des porteurs devient supérieure a cette

barriére, le transistor devient passant et le courant est de nature thermoinique et unipolaire.

Zone dopéa n+ ————— Zone dopés n+

+k -k
qvns
! \ Hp
Manotube Manotube Manotube
dopé n* intrinségue dopé n*

Figure 11.3. Le transistor CNTFET a modulation de la hauteur de barriére ou C-CNTFET coupe transversale du

transistor et profile de la bande d’énergie de la bande de conduction [68,94]
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Dans le cas idéal, les performances d’un tel transistor sont trés prometteuses avec une pente
sous le seuil qui ne dépasse pas les 60mV/décade. Mais, comme le dopage des zones d’acces
n’est pas trés bien maitrisé, des barriéres Schottky peuvent se former a ’interface entre le métal
des accés source, drain et le nanotube de carbone. Ces barriéres ont une influence directe sur les
performances de commutation du transistor et peuvent accroitre la pente sous le seuil vers des
valeurs bien supérieures & 60mV/décade [60,61]. La représentation schématique du transport
d’électron montrant le vecteur d’onde dans un CNTFET de type N est présenté sur la figure

I1.4 selon I’évolution du schéma des bandes d’énergie en fonction de la polarisation.

< a
_______ : ‘
Eoonr = _""_-'_T_ .
Métal (source)  Nanotube de carbon Métal (drain)  Métal (source)  Nanotube de carbon Métal (drain)
CNTFET passant CNTFET bloqué

Figure I1.4.Diagrammes d’énergie d’un CNTFET type N sous deux conditions de polarisation montrant 1’ état
passant (a) et I’état bloqué (b). La polarisation Vpg est positive dans les deux cas. Dans a), Vg est fortement positif.

Dans b), il est faiblement positif [60,67].

La polarisation de la grille module le potentiel électrique du canal pour autoriser ou bloquer le
transport d’électrons. En effet, dans les CNTFETs de type N, les électrons injectés coté drain et
coté source contribuent au courant balistique selon la direction du vecteur d’onde longitudinal,
—k ou +k, respectivement. C'est-a -dire que les deux contributions sont de méme nature mais de
sens opposé. Dans les CNTFETs de type P, le méme principe de fonctionnement est valable

avec un transport de trous dans la bande de valence [67].

11.4.2. Transistor a effet de champ double grilles (DG-CNTFET)

Les CNTFETs double grille (DG-CNTFET pour Dual-Gate CNTFET ou Double-Gate
CNTFET) sont particuliérement intéressants pour les concepteurs d’architecture innovante

notamment pour les circuits numériques. Technologiquement il est difficile de fabriquer des

36



CHAPITRE 11 GENERALITES SUR LES TRANSISTORS A EFFET DE CHAMP A BASE DE NANOTUBE DE CARBONE

transistors en silicium fonctionnant en régime balistique, puisque le libre parcours moyen est
inférieur a 20 nm a température ambiante [69]. Par contre, grace au libre parcours moyen élevé
dans le nanotube, il est parfaitement possible de concevoir des circuits logiques avec des
CNTFETs double grille [70,71]. Décrit une amélioration du transistor & modulation de hauteur
de barriére : au lieu d’avoir un dopant chimique et/ou un choix de métal spécifiques pour obtenir
des zones d’accés source et drain de type N ou P, ces zones d’acces sont dopées
¢lectrostatiquement en polarisant une grille supplémentaire (aussi appelée grille arriére ou Back
Gate -BG-) [72,73] Comme indiqué sur la figure I1.5, la grille avant, située entre le nanotube et
la grille arriere, écranté 1’effet de la grille arriere. L’évolution de la quantité de charge dans le
canal de nanotube de carbone selon la modulation des deux grilles. Le principe du
fonctionnement du DG-CNTFET est d’utiliser la grille arriere comme une pré -polarisation du
transistor (figure I1.5), Ensuite, la grille avant permet de bloquer ou laisser passer les porteurs
désignés. Dans les CNTFETs a double grille, le substrat en silicium joue un réle important (celui
de la grille arriere) en déterminant le type du porteur majoritaire ainsi que le courant /,, du

dispositif [72-74]:

- Lorsque Vg.si est suffisamment négative (quelques centaines de mV), le dispositif
fonctionne comme un FET de type P enrichi avec une tension de seuil négative et une pente sous

le seuil.

- Lorsque Vy,.si est positive (quelque centaines de mV), le dispositif fonctionne comme un

FET de type N avec une tension de seuil positive.

-Lorsque la grille arriere est flottante (ou Vg,.5= 0V), le transistor est bloqué.

Acces source Partie interne : Accés drain

D

S CNT AIg\Og G/rllle avant

Grille arriéere

Figure 11.5.Un DG-CNTFET avec I’effet du gille avant et arriére [72,73]
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11.4.3 Transistor a barriere Schottky (SB-CNTFET)

Le CNTFET a barriere Schottky (SB-CNTFET pour Schottky-Barrier CNTFET) est un
transistor particulier, il présente une caractéristique fortement ambipolaire par rapport au
CNTFET conventionnel unipolaire ou faible ambipolaire [60,75]. Ils peuvent avoir des
caractéristiques de type N ou de type P selon la tension de grille. Ceci limite 1'utilisation de ce
type de transistor dans les circuits logiques conventionnels. De plus, le rapport 1,,/I,; est plutot
faible. Ces barriéres sont rendues plus ou moins passantes aux porteurs selon la polarisation de

grille [62,78].

a) j) i) i)

2 V<OV

drain

source

W i<V

Figure 11.6. Diagramme de bande d’énergie Vs < 0 et a) sans polarisation de grille, b) avec polarisation de grille

négative et c) positive [14].

Le principe de fonctionnement du SB-CNTFET est donc lorsque la grille n’est pas polarisée
Vas =0V, les électrons ou les trous doivent franchir une barriere de potentiel pour passer, bien
que les bandes d’énergie soient courbées par la présence d’une tension de drain Vpg non nulle

(Figure 1.6.a).

Lorsque Vgs <0V, les bandes de conduction et de valence du « corps » du nanotube (partie
ii de la Figure 1.6.a)) sont alors suffisamment remontées, les trous peuvent alors passer a travers
la barriere Schottky affinée : un courant par effet tunnel apparait (Figure 11.6.b)). De la méme
maniéere avec Vs> 0V, le schéma de bandes d’énergie de la partie interne du canal est abaissé
et affine les barricres Schottky qui laissent alors passer les électrons par effet tunnel

(Figurell.6.c)) [76,77].

Des réalisations ont ét¢ démontrées a partir de ce transistor (SB-CNTFET), des conceptions
de cellule de mémoire SRAM (Static Random Access Memory) en prenant quatre ou six SB-

CNTFETs (4T ou 6T SRAM) ont été proposées [78,87].
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11.4.4. Transistor a grille commandée optiquement (OG-CNTFET)

Un transistor de nanotube a commande optique (OG-CNTFET pour Optically-Gated
CNTFET) est basée sur le CNTFET conventionnel de type P avec un oxyde de grille en SiO, et
une grille arriere. Il est couvert par un film mince de polymeére photosensible P3OT [80]. Sous
illumination, le polymeére photosensible induit un état modifié¢ de la conductance du canal en
nanotube de carbone (figure I1.7). Le principe de fonctionnement de ce transistor est proche de
celui des précédents : faire passer un courant entre les électrodes de source et de drain a travers
un nanotube selon la quantité de lumicre éclairant le nanotube et y générant des paires électrons-
trous. Il est possible de choisir la longueur d’onde a laquelle le dispositif sera sensible en
choisissant le polymeére photosensible. Sur ce type de transistors, des caractérisations électriques
et optoélectroniques ont été proposé pour plusieurs applications en nanoélectroniques et

nanophotonique [79,80].

a)

P30T AT
A |
§ _dfEEo daacnae ]
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OG-CNTFET OFF OG-CNTFET ON

Figure 11.7. Schéma d’un OG-CNTFET montrant une polarisation positive de la grille : a) état bloque ; b) état
passante [79,80].

11.5. Comparaison entre les dispositifs

Le tableau II.1. ci-dessous compare succinctement les 4 types de CNTFETs présentés ci-
dessus. Toutes les données présentées ont pour des dispositifs avec un seul nanotube de
diametre. Les longueurs sont différentes, il est donc utile que I'on normalise les valeurs de
courant. Avec une longueur inférieure a 300nm, le transport est balistique, alors qu'au-dela, le

transport des porteurs de charge est supposé €tre majoritairement diffusif [58,61,68].
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Propriété SB- CNTFET PG-CNTFET CNTFET-DG C-CNTFET
Diameétre 1,4nm 1,4nm 1,4nm 1,6nm
tox (nm) 15 4 10 8
Matériau

. . ZH02 A1203 A1203 HfOz
diélectrique
Metal S/D Ti Ti Ti Pd
Longueur du
260nm 600nm 600nm 80nm
NT
Vas(V) 0.5 0.5 0.6 0.5
Ion(uA/um) 335 71 7 2500
Ton/Torr 10* 10* 10* 10°
Pente sous le n-type 312 100lorsque N type :80
. p-type 63
seuil S(mV/dec) p-type 130 Vgsal P type :70
Transconductan N type :6250
P type :1160 - -
ce A d’état passant P type :3125
N type :0.3 N type :0.3 N type :-0.6
Tension de seuil P type :-0.5
P type :-0.5 P type :-1 P type :0.5

Tableau 11.1. Comparaison des caractéristiques des différents types de CNTFET [61,58,68]

11.6. Géométries du gille d’un CNTFET

11.6.1. CNTFET agrille arriere

La plus générale et la plus simple a fabriquer consiste a utiliser la substrat comme grille. Le

premier CNTFET a grille arriére a été fabriqués sur une plaquette de silicium Si oxydé, avec

épaisseur d’oxyde de silicium SiO; atteignant plusieurs dizaines de nanométres (dans une

estimation de 100 a 150 nm). Un nanotube de carbone sera déposé entre deux métaux nobles qui

présentent les €lectrodes préfabriquées par lithographie. Les métaux nobles sont un type de métal

qui pourrait résister a l'attaque d’acide et ne se corrode pas facilement [81]. En comparaison avec

un MOSFET silicium, La plaquette de silicium, qui est fortement dopée, se comporte comme une

grille arriere. Cette grille, dans le cas d’un substrat dopé permet d’appliquer un potentiel

¢lectrostatique sur 1’ensemble de 1’échantillon [82,91]
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Avec cette structure on trouve quelque limitation comme les résistances €levées de contact en
(>1M ohm), transductance faible (gn = InS) et conduit de faible courant (pour nano amperes)
[82]. Un autre inconvénient de la géométrie ouverte est que l'exposition des nanotubes de

carbone a l'air conduit a des caractéristiques de type P [59].

AU/Ti Electrode

n*- Si Sub.

Figure 11.8. Un exemple d’un CNTFET a grille arriére [81,82].

11.6.2. CNTFET a grille supérieures

CNTFET discuté jusqu'ici utiliser le substrat conducteur comme électrode de grille arriere,

généralement avec des dié¢lectriques de grille d'épaisseur considérable (~ 100 nm ou plus)

Le dispositif de transistors CNT a grille supérieure technologiquement le plus compétents
fabriqué a ce jour, il permet une comparaison plus directe avec les principales caractéristiques

de FET a base de silicium (MOSFET). Figure I1.9 montre la structure de transistors CNTFET a

grille supérieures avec ses caractéristiques [81,82].

Top Gate

Figure 11.9. Un exemple de grille supérieure de CNTFET [82].
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Les performances de cette conception se révele étre beaucoup mieux que le CNTFET a grille
arriere. En raison de la géométrie du dispositif, le champ électrique augmente et la résistance de

contact a été considérablement réduite en raison d'un choix différent de matériau [91].

En revanche, cette structure grille supérieure permet la fabrication a la fois des dispositifs de

type « N » ainsi que des dispositifs de type « P » [59].

Un avantage supplémentaire est qu’elle peut étre adaptée pour des fonctionnements a haute
fréquence, ce qui n'est pas possible avec des dispositifs a grille-arriére en raison de la grande

capacité de recouvrement entre la grille, source et drain [64].

La tension de seuil a été abaissée par rapport a la grille arriere ce qui implique une
augmentation de passage de courant dans le CNTFET. Le tableau I1.2 présente une comparaison

entre les 2 structures :

. o . CNTFET a

Parametres CNTFET agrille arriére ) .
grille supérieures

Tension de seuil Vy, -12V -0.5
. Dans I’ordre de nano Dans I’ordre de

Courant de drain Ipg _
ampere microampere
Transductance ~1Ns 3.3uS
Ion/lojf 105 106

Tableau 11.2. Comparaison entre CNTFET a grille — arriére et a grille supérieure [81,91].

11.6.3. CNTFET Vertical (V-CNTFET)
Ce nanotube de carbone FET a grille vertical a été proposé par les chercheurs IBM
Technologies. Ils présentent un CNTFET alignés verticalement dans laquelle la source et le

drain sont empilés verticalement [93].

Par rapport aux transistors planaires, il a deux avantages évidents. Tout d'abord, le canal est
posé a la surface du substrat, et la longueur du canal est déterminée par la longueur de la couche

diélectrique entre les électrodes source et drain.
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De cette fagon, il est plus facile de fabriquer des CNTFET avec des canaux courts et une

longueur de canal inférieure a 20nm en utilisant la lithographie ordinaire. [92,93].

Figure 11.10. A premiére version du CNTFET vertical proposé [58].

Le concept de transistor vertical permet également d’avoir des densités plus €levées, car les
zones de source et de drain peuvent étre disposées 1'une au-dessus de l'autre. La comparaison des
transistors a base de CNT ne se limite pas aux dispositifs simulés pour I’année 2016, mais peut
étre faite avec des modeles plus avancé dans les années avenir, qui croient profondément que le

V-CNTFET est un dispositif comparable a Si-MOSFET [58,93].

La comparaison entre un V-CNTFET et un transistor MOSFET de I’année 2016 est donnée
dans le tableau I1.3.
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Caractéristique V-CNTFET MOSFET (2016)
Vaa (V) 0.4 0.4
Courant de conduction
2500 1500
(MA/pm)
Zm(US/um) 15000 1000
t (Cgiitte™Vad/1aa) 0.08 0.15
S (mV/dec) 65 70
Fuite (Leakage
( g°) 2.5 10
(HA/pm)
Effective tox (nm) 1 0.4-0.5

Tableau 11.3. Comparaison de V-CNTFET et MOSFET (2016) [61,92,93]

11.7. Parametres physiques du CNTFET

Pour un transistor CNTFET les paramétres physiques principaux sont celles du canal du
transistor CNTFET. En fait, ce sont les dimensions du nanotube (diamétre, longueur) et la

capacité de la grille qui est déterminée aussi par 1’épaisseur d’oxyde [65,81].
11.7.1. Capacité de grille

Les nanotubes étant similaires dans la plupart des dispositifs, la valeur de la capacité de grille
dépend essentiellement de 1’épaisseur de 1’oxyde, de la longueur de la grille et du type d’oxyde
utilisé. Par contre quelque soit le type de grille les valeurs de capacités restent tres petites et leur

mesure reste difficile [83].

La capacité¢ de la grille (Cg) MIC (Métal — Isolateur — CNT) dépend de deux géométries

différentes — planaire ou coaxiale [83,84].

Le CNTFET avec la grille planaire constitue la majorité des transistors a base de nanotube
fabriqués jusqu’a aujourd’hui, en raison de leur simplicité et de leur compatibilit¢ avec les
technologies existantes [61,91]. Dans le cas de la capacité MIC planaire (figure I1.11a), le Cg est

calculé ainsi :

L
© n((,)/d)

Ou d; est le rayon du nanotube, ¢, est I’épaisseur d’oxyde, &,, est le constant diélectrique.

L1)
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Le CNTFET avec la grille coaxiale est une forme idéale ; il est spécialement intéressant parce
que sa géométrie permet une électrostatique meilleure que son homologue planaire [84]. Dans le

cas de la capacité¢ MIC coaxiale (figure I1.11b), le Cg (capacité du gris) est calculée comme suit:

c. - 27e €,
" mQ@E, +d,)d,) (IL.2)

Ou d, est le rayon du nanotube, 7,, est I’épaisseur d’oxyde, &,, est la constante diélectrique,

L est la longueur de la grille.

=5 L1
st} "'17 oy

silicon backgate

Figure I1.11.deux configuration du CNTFET : a) grille coaxiale et b) grille plane [61,83,84]
11.7.2. Energie de la bande interdite (EQ).

Pour les CNTFETs, il est possible de controler le gap énergétique par le diamétre. En effet,
pour les nanotubes semi-conducteurs, plus le diamétre est faible, plus les niveaux d’énergie
autorisés sont ¢éloignés des points K, ce qui engendre une bande interdite Eg plus grande [4,11].
Plus le diametre du nanotube est petit, plus cet effet est marqué des calculs analytiques montrent
que Eg est inversement proportionnelle au diametre [22]. Par exemple, 1’énergie de la bande

interdite Eg d’un nanotube de diamétre dt=1.6 nm est d’environ 0.6eV [85].
Eg~0.8/dt (I1.3)

La tension de seuil des transistors étant dépendante du gap d’énergie du canal, on peut créer
des CNTFETs avec des tensions de seuils différentes, qui pourraient notamment étre utilisés

pour des circuits se composent avec des réseaux de CNTFETs et des résistances.
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En optimisant les valeurs des diametres des CNTFET il est possible de réaliser une famille de
portes logiques multi-values [106]. Ces derniéres années de nouvelles méthodes sont apparues

liées a des développements théoriques et analytiques [86].
11.7.3. Transport balistique

Le diamétre du nanotube est de 1’ordre du nanométre et de quelques centaines de nanomeétres
a quelques dizaines de micromeétres de longueur. D’aprés le rapport de ses dimensions, le
nanotube est considéré comme un ¢lément monodimensionnel (1D). Ce confinement
monodimensionnel n’autorise le déplacement des électrons que dans deux directions opposées.
Pour des nanotubes dont la longueur du canal ne dépasse pas 300nm, il n’y a pas de dispersion
des porteurs [86] : la distance entre deux ¢lectrodes étant plus courte que la distance moyenne

parcourue par 1’¢électron entre deux collisions, le transport est dit balistique.

Pour s’assurer que le CNTFET fonctionne en régime balistique, il faut satisfaire les

hypothéses suivantes [87]:

v Les dispersions des porteurs sont supprimées dans le nanotube intrinséque jouant
le r6le du canal du transistor. Les porteurs qui traversent le canal du drain a la source ne
reviennent donc pas en arrieére vers la source (cela signifie que la réflexion des porteurs
au drain est négligée).

v Le courant du drain devant rester constant le long du canal, il est calculé au début
du canal avec le potentiel Veyr (potentiel de surface de nanotube de carbone). Au début
du canal, les électrons venant de la source remplissent des états « +k » et les électrons

venant du drain remplissent des états « —k » (voir figure I1.12).

Le courant /oy est limité par la somme des charges introduites dans le canal par la grille. De
plus, le courant du drain est exprimé par les parametres physiques du CNTFET (par exemple, la
longueur et le diametre du nanotube, correspondant a la longueur et a la largeur du canal du

transistor traditionnel) [88]. Le courant du drain n’est pas dépendant de la mobilité des porteurs.
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Grille

vs 1

début du canal

Ve=0
V=0

Figure 11.12. Structure de bande d’énergie d’'un CNTFT, les régions ombrées sont la source et drain [88]

Le potentiel Veyr est défini par quatre capacités Cp, Cs, Cp (capacité quantique qui n'est pas
montrée dans la figure I1.13) et en particulier Cg. Car la capacité totale de la grille du CNTFET

(Cr) se compose de deux Cp et Cg intrinseque en série, ce Cr est donc calculée [87,88]:
1/Cr=1/C+ 1/Cyp (I1.3)

En effet, Cg étant beaucoup plus grande que les trois autres capacités, la capacité totale Cy du
CNTFET est inférieure a (ou limitée supérieurement a) la capacité quantique Cp,

particulierement en cas d’utilisation d'un matériau diélectrique de grille élevée « high-k » [83].

Figure 11.13. Les capacités contribuent a définir le potentiel de surface de nanotube de carbone Veyr [89]
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11.7.4. Mobilité

La mobilité est la conductance par charge élémentaire, elle détermine la vitesse de
déplacement des porteurs dans le semi-conducteur. Pour atteindre de meilleures performances
(essentiellement en termes de vitesse de transport et de commutation), un canal court et une
grande mobilité sont nécessaires. Les nanotubes de carbone présentent généralement de tres
petits diamétres (permettant un excellent contrdle électrostatique du canal) sans subir de
dégradation de la mobilité; ceux-ci constituent donc des candidats trés prometteurs pour dépasser

les limites des dispositifs conventionnels a 1'échelle nanométrique [35,36].

Des nanotubes de carbone semi-conducteur avec une longueur d’environ des dizaines de
micrometres, des contacts électriques ohmiques pour assurer que la mesure de résistance
correspond a la résistance du nanotube. Dans ces longs transistors, le transport des porteurs
s'effectue par diffusion, ce qui permet la mesure de la mobilité intrins€que du nanotube semi-
conducteur. La mobilit¢ intrinséque a température ambiante a été mesurée

479 000cm*/Vs [89].

Cette valeur dépasse toutes les valeurs de mobilité connues des semi-conducteurs et ouvre
une voie prometteuse pour l'utilisation des nanotubes dans les transistors a haute fréquence
(grace a leur fréquence élevée), dans les capteurs chimiques ou biologiques (ils agissent alors

comme des canaux de détection des différentes molécules) [38].
11.8.Comparaison entre le CNTFET et le MOSFET

Dans cette section, nous allons donner une bréve comparaison entre la performance du CNT

FET et MOSFET [90,91].

v En cas de Si-MOSFET la commutation se produit par modification de la
résistivité de canal, mais pour CNTFET la commutation se produit par la modulation de
la résistance de contact.

v/ CNTFET est capable de délivrer des courants d'entrainement trois a quatre fois
plus élevé que le MOSFET Si a une surmultiplication de 1 V.

v CNTFET a une transconductance environ quatre fois plus élevée par rapport a
MOSFET.

v’ La vitesse moyenne du porteur dans le CNFET est presque le double de celle du
MOSFET.
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L'avantage de performance courant /oy du CNTFET est soit en raison de la capacité de grille
¢levée ou en raison de I'amélioration de transport dans le canal. L’amélioration de la vitesse dans
le canal pour le CNTFET est due a 'accroissement de la mobilité et de la structure de bande de
CNTFET [4,91]. Le tableau I1.4 présente quelques propriétés des transistors CNTFET et
MOSFET :

CNT- CNT-FET CNT-FET MOSFET MOSFET
FET lpm 1.4um 3um 100nm 1.4nm
Longueur de
1030 1400 2000 130 14
grille (nm)
Courant oy
0.7 3 3.5 1.4 0.4
(mA/ pm)
Courant I
7 7 1 3 100
(nA/ pm)
Transductance
200 6700 6000 1000 360
(mS/ pm)
Pente sous le
seuil 700 80 70 90 70
(mV/decade)
Resistance 340
1400 360 2600 4200
“ON” (€/ um)

Tableau 11.4. Comparaison entre les CNTFET et MOSFET pour plusieurs longueurs des grilles [4,90].
11.9. Conclusion

Nous avons présenté et d’écrit bricvement le CNTFET avec les différentes polarisations de
type P ou N, puis nous avons cité quelques types de transistor CNTFET tel que le SB-CNTFET

et C-CNTFET avec un résumé sur le principe de fonctionnement de chaque composant.

Nous avons aussi présenté les principes géométriques qui dépendent du CNTFET, basé sur la
description de grille, qui sera utilisé¢ pour mettre en ceuvre des moyens d’évaluation des circuits a

base de CNTFET.

En particulier, dans ce chapitre, nous avons présenté¢ les propriétés physiques et

caractéristiques spécifiques en particulieres de CNTFET qui ouvrent des perspectives nouvelles
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et la possibilit¢ de réaliser de nouvelles fonctions, inaccessibles a d’autres composants, plus

conventionnels.

Dans les chapitres suivants, il semble intéressant d’étudier et de modéliser plus précisément

ce composant.
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CHAPITRE 111 :

MODELISATION DE TRANSISTORS A BASE DE
NANOTUBE DE CARBONE (CNTFET)

I11.1. Introduction

Avec I’avancée actuelle de I’outil informatique aussi bien sur le plan de la rapidité de
traitement de I’information que sur le plan de la capacité de stockage des données, la simulation
numérique basée sur la modélisation physique peut étre utilis€ pour prévoir et assurer une
meilleure compréhension du comportement d’un phénoméne physique. Cette approche devient
plus souhaitable pour comprendre les phénomenes physiques résultant de la diminution des

dimensions du dispositif.

Les propriétés électroniques atypiques des nanotubes promettent de nombreuses applications
en nanoé¢lectronique. Dans ce but, il est important de comprendre les régimes de conduction
pilotant le transport électronique au sein de ce nano-objet. Lorsque les dimensions du composant
diminuent, I’ensemble des propriétés physiques du systéme se discrétisent. Les niveaux
d’énergie propres de la structure se quantifient et une connaissance précise de la structure
¢lectronique devient indispensable. Ces dernieéres années de nouvelles méthodes sont apparues

liées a des développements théoriques et a analytique [86].

Dans cette partie, nous détaillons les modeles utilisés pour déterminer les propriétés
¢lectroniques dans le cas des nanotubes de carbone type zigzag. nous commengons par la
structure et les propriétés électroniques du CNT puis une présentation de la méthode de « zone-
folding » (repliement de zone) permettant d’obtenir la structure des bandes et sous bandes d’un
nanotube de carbone dans laquelle sont calculés les paramétres relatifs aux matériaux tels que
les largeurs de bande interdite, les densités d’états, en vue de déterminer ’effet de sous bandes

sur ces parametres. Dans cet objectif, nous avons développé un modele analytique basé sur des
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approximations classiques dans le but d’avoir les caractéristiques /-7 du transistor a base de

nanotube de carbone, ainsi que I’effet de sous bande sur les caractéristiques €lectriques.
I11.2. Propriétés électroniques et structures de bandes d’énergies

La structure électronique du carbone est 1s°,2s%,2p°. Dans le graphéne, le carbone est hybridé
sp’ et seules les orbitales [pz perpendiculaires a la feuille de graphéne contribuent au transport
électronique. Les atomes de carbone présentent trois liaisons de valence o (hybridées sp”) dans le
plan de graphéne. Les orbitales pz, perpendiculaires a ce plan, vont elles former des liaisons 7.
L’essentiel des propriétés de conduction est dicté par ces dernieres. Dans la zone de Brillouin, la
bande de conduction n* et la bande de valence m convergent aux points K et forment des

vallées [4,8].

La structure électronique de bande de nanotube de carbone peut étre obtenue a partir de celle
du graphene, en imposant des conditions aux limites appropriées suivant la circonférence du
nanotube figure III.1. Les bandes de valence et de conduction se rejoignent a 1’énergie de Fermi
en six points de la premiere zone de Brillouin qui sont les points K. En ces points, le gap du
semi-conducteur s’annule, le graphéne est alors un semi-métal dont la surface de Fermi se réduit
a seulement six points K. Au voisinage de ces points K, les points de contact des bandes de
valence et de conduction peuvent étre approximés avec une bonne précision par un cone centré
sur le niveau de Fermi. Le nanotube, constitué¢ d’un enroulement d’un plan de graphéne, impose
par sa géométrie une périodicité qui quantifie le vecteur d’onde k suivant la direction

perpendiculaire a son axe [4,22]. Il faut donc avoir:
k_L = nﬂ/dNTC (HII)
ou dyrc est le diamétre du nanotube et z, un entier.

Ainsi, le nanotube peut étre conducteur si et seulement si un des 6 états (kx,ky) correspondant

au niveau de Fermi du graphéne satisfait a cette relation (figure II1.1).
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Figure I11.1. a)Energie de valence et de conduction en fonction du vecteur d'onde k, b) Structure de bande d’une

couche de graphéne [4,94]

Dans la zone de Brillouin, au point K, la différence entre les deux bandes décrit la bande

interdite du nanotube Eg(el) :

Eg~0.8/d, (1I1.2)

d, est le diamétre du nanotube.

Si les courbes des deux bandes se croissent, alors le nanotube présente des propriétés

métalliques ; sinon, le nanotube présente des propriétés semi-conductrices.

La figure III.2.a montre la disposition des différente sous-bandes pour les bandes de
conduction et de valences associées a un nanotube de chiralité (19, 0). Cette chiralité permet de
donner un nanotube semiconducteur de bande interdite égale a ~0,55¢V comme le montre la
figure I11.2.b pour les deux premicres sous bandes de la bande de conduction et de valence qui

résulte également du modele de liaisons fortes [94].
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(a) (b)

Figure 111.2. a) Profile de bande d’énergie d’un nanotube de carbone semiconducteur de chiralité (19,0)

résultant du calcul par la méthode de liaison forte. (b) présentation de la premiére sous-bande [94]
111.3. Méthode de calcul de la structure de bande
111.3.1. Généralités

Lorsque les dimensions du composant diminuent, ’ensemble des propriétés physiques du
systéme se discrétisent. Les niveaux d’énergie propres de la structure se quantifient et une
connaissance précise de la structure électronique devient indispensable. De maniére plus
générale, il existe un certain nombre de méthodes permettant de déterminer de maniere théorique
la structure de bande d’un matériau. Elles peuvent étre classées principalement en deux

catégories [12]:

111.3.1.1. Méthodes « ab-initio »

La premicre catégorie correspond aux méthodes dites « ab-initio », type Hartree-Fock (post
Hartree-Fock quand la prise en compte de la corrélation entre électrons est plus précise) ou
théorie de la densité fonctionnelle (DFT) qui sont des méthodes ne nécessitant pas 1’utilisation de
parametre empirique. Ces méthodes se rapprochent fortement de la résolution exacte de
I’équation de Schrodinger et leur degré d’approximation reste faible. Par exemple dans le cas de

la méthode post Hartree-Fock, seule I’interaction entre électrons n’est pas parfaitement prise en
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compte et donc traitée par une approche de champ moyen initialement, puis corrigée

ensuite [95,96].

111.3.1.2. Méthodes semi-empiriques

Les méthodes de cette deuxiéme catégorie utilisent, comme leur nom I’indique, des
parametres empiriques obtenus a partir des mesures expérimentales ou des résultats des calculs
ab-initio. La résolution de 1’équation de Schrodinger est alors simplifiée, ce qui peut parfois étre
accompagné d’une précision moins importante des résultats obtenus, évoluant inversement au
nombre d’approximations considérées, mais permet de traiter de plus gros systémes. Suivant le
niveau de précision recherché du modele, il est donc nécessaire de savoir faire un compromis
entre finesse des résultats et temps de calcul [97]. Parmi le nombre de méthodes empiriques
disponibles, on peut distinguer principalement deux approches. La premiere considere le solide
comme une boite d’électrons libres, ou I’influence des ions n’est pas prise en compte dans un
premier temps. La seconde méthode est 1’approximation des liaisons fortes, aussi connue sous le
nom de méthode LCAO (Combinaison Linéaire d’Orbitales Atomiques) [97]. C’est une méthode

issue de la chimie et qui considere la position des atomes dans le cristal.

111.3.2. La méthode de« Zone- folding » pour calculer la structure de bande du nanotube

111.3.2.1. Principes

Comme nous I’avons déja vu précédemment, les propriétés des nanotubes de carbone
peuvent étre déduites de celles du graphéne. On a vu dans le chapitre I qu’un nanotube de
carbone pouvait étre considéré comme I’enroulement d’un plan de graphéne sur lui-méme de
facon a former un tube. On a également constaté que cet enroulement impose des conditions aux
limites périodiques qui induisent une quantification du vecteur d’onde du nanotube ainsi limité a

un certain nombre de valeurs permises [98,20].

Selon la direction parallele a I’axe du tube, les états sont des fonctions de Bloch et la
composante K; du vecteur d’onde est continue. Selon la direction transverse, la composante K
du vecteur d’onde est quantifiée et ne peut prendre qu’un nombre limité de valeurs
discretes [99]. La zone de Brillouin du nanotube est donc constituée d’un nombre fini de lignes
paralléles, dont la longueur, le nombre et I’orientation sont définis par le couple d’indices

chiraux (n,m) [21,22].
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Figure 111.3. a) Structure de bande du graphéne. L’hexagone noir représente la zone de Brillouin. b) La méme
figure que précédemment a laquelle a été ajoutée en noir le domaine E(k) a partir duquel va étre déduite la structure

de bande du CNT selon les dimensions du nanotube c-d) Zone E(k) extraite de la figure précédente [94].

Le principe de la methode de « zone-folding » (ZF) est de considérer que la structure de
bandes d’un nanotube peut étre obtenue a partir d’une série des coupes de la structure de bande

du graphene, effectués selon les différentes valeurs permises du vecteur d’onde & du

nanotube [94,100].

Il est important de rappeler que la méthode de « zone-folding » (ZF) a principalement deux

avantages comparativement aux autres méthodes [101]:

v les calculs sont trés rapides pour un degré de précision satisfaisant,
v" en fonction de la chiralité, le nombre d’atomes présents dans la cellule unité d’un
nanotube peut étre de plusieurs centaines, ce qui rend difficile I’utilisation de méthodes

ab-initio et pertinente la méthode de ZF.
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111.3.2.2. La dispersion électronique E(k).

La relation de dispersion ¢lectronique des SWNTs peut étre déduite directement de celle du
graphéne en tenant compte des considérations précédentes. Pour déterminer la structure des
bandes des nanotubes, 1’approche la plus simple consiste a calculer d’abord la structure de
bandes d’un plan de graphene, qui est infini dans deux dimensions. Dans le cas le plus simple, ce
calcul donne la relation de dispersion suivante pour la structure électronique d’une couche de

graphene [102].

Le calcul de la dispersion électronique du graphene effectue par la méthode des liaisons fortes

est présente comme suit :

k a
E,, (kx,ky): i}/o\/l + 4 cos \/gécxa oS k;a + 4 cos ; (I11.3)

La structure unidimensionnelle (1D) de bande d'un nanotube est donnée par I’approche de
“zone folding” (repliement des zones) a 1'aide de la structure de bande bidimensionnelle (2D)
de graphéne (Equation (III.3)). On remplace le vecteur d’onde continu du graphéne par un
vecteur ‘“‘semi-quantifi¢”, c’est-a-dire continu selon la direction parallele a I’axe du
nanotube (k) et quantifi¢ selon la direction de la circonférence (k,q onde suivant les ligne
indiquée par q) figurelll.4. On obtient alors un systéme de 2N ¢équations décrivant les bandes

1D du CNT [92,103].

K
ENT(kaQ)—EzD[k_Z"'quJ (1I1.4)
K|

Avec b=b(1/2,3/2) et b=b(1/2,-3/2), b=4n/3a

Depuis la condition C,.T = 0 est satisfaite, ¢; et £, peuvent &tre exprimées en fonction de m et

n [92] comme suit:

2m +n

N
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Enr(k,q) présente la dispersion d’énergie de nanotube de carbone 1D, E,p Les valeurs de la

dispersion d’énergie pour la structure de graphene 2D représenter sur la figure I11.4.

a) b)

Real Space Reciprocal Space | _

c)
b

Unit Cell

Figure I11.4. Zone de Brillouin et espace réciproque, (a) vecteur de base dans le treillis hexagonal de graphene,
(b) zone de Brillions réciproque correspondant aux vecteurs de base b; et b, (¢) les valeurs permises de k sur les

lignes équidistantes de N paralléles a I'axe de tube [92].

Cependant, par cette méthode, les relations de dispersion des CNTs obtenues sont fortement

dépendantes de la structure de bande électronique du graphéne [103].
111.4. Modélisation physique du CNTFET

On fait comme si la vitesse des porteurs était de +vt (vitesse thermique) ou v (vitesse de
fermi). On compte les particules qui traversent une surface S entre deux collisions (une collision
peut se faire dans un sens ou dans ’autre, les effets s’annulent). Elle est alors un cylindre de

hauteur :

ox = U7 (I1L.5)
T: est le temps moyen séparant deux collisions successive (le temps de relaxation)

Le courant total (sens + pour la densité de charge négatif p., et sens — pour p; ) s’écrit :

o =(p_— p,)ox (I11.6)

En remplacent dx de I’équation (I11.5) dans (II1.6) on aura :
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&) =(p_—p.)to; (IIL7)

oJ est le courant dans le sens des x correspondant a la charge traversant S pendant la durée ¢

5
——
P p+
» X

Figure I11.5. Diagramme de densité de charge

Donc pendant une seconde, on a une densité de courant :

57 )
J=—=v,(p.-p,)= _Uﬁrl
T Ox (I1L.8)

2 _
Ona ™MYr = kT , ce qui donne I’expression de densité de courant de diffusion est :

kT op

J, =71
m  ox (IIL.9)

Cas d’'un systeme en équilibre :

Dans un systéme d’équilibre thermique la résistivité est donnée par :

14
P =p,exp(— 1 )
kT (I11.10)

Pour trouver le courant de diffusion a 1’équilibre il suffit de calculerr la dérivée dp/ox :

% (_—qVﬂ

PO 5x) (II1.11)

Sachant que : E= -6V/ox ou E étant le champ ¢électrique.
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En remplacent dp/ox de I’équation (III.11) dans (II1.8) on trouve :

J, = KP4 g

m kT (II1.12)

Sachant que u=qt/m , et c=pgw/m Donc :
JD: -oE
oF est le courant de conduction J¢ , on a donc Jc+Jp=0.

Cas d’un systeme hors équilibre :

Il existe dans un systéme hors équilibre une vitesse moyenne d’entrainement v, donnant une
densité totale de courant Jg=Jc+Jp non nul. On a maintenant un courant Jg=pv donc :

T T o,
pU = Pq— S

m m x (I11.13)
En multipliant I’équation (III.13) par (m/7p), en trouve I’équation des forces suivante :

muv

o
——=qE — kT —log‘p‘ (IIL.14)
T ox

Sachant que : E= -0V/ox,

v
D’ou — T est la grandeur d’une fonction qu’on appelle le quasi-niveau de fermi ¢.

Donc I’équation (I11.14) devient :

% _ qé—V+ kT£10g|p|
ox oxX X (ITL.15)
En intégrant 1’équation (II1.15) on trouve 1’équation de résistivité comme suit :
14
p=pyexp=(L-=9)
kT (I11.16)
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kT . ) . . .
Avec p, =——, @ s’ajoute donc au niveau de Fermi, Avec 4, la longueur de thermique, qui
4
sera la longueur de normalisation utilisée ultérieurement dans mes calculs.

111.4.1. Cas unidimensionnel avec la statistique de Fermi-Dirac

A partir de la statistique de Fermi Dirac la formule qui donne le courant de diffusion est la

méme a la différence de vg (vitesse de Fermi) qui remplace vr:

J, = —vir P (I1.17)

Pour calculer le courant de diffusion il est nécessaire d’exprimer % Pour cela on a utilisé

ox
La statistique de Fermi Dirac a une dimension qui est donné par :
de=2L dp (I.18)
h 1+exp(E_EF)
kT
L : longueur de la structure.
P : moment
2
Avec E=P 4 qV
2m
Pour avoir la densité linéique de charge, on divise dx par L d’ou :
2q ¢ d
P = =2 d (II1.19)
h e B
P kr
dp 2gq T d 1
= 111.20)
ox h dV 2 (
- (qV + 571) - E;
1 +ex
p( T )
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2

P gv-E,
Posons : X = Zm T donc L’équation (II1.20) devient :
dp 24 ffd || a v, (I.21)
Oox h “\dx [1+exp( X)|)kT dx '

La fonction a intégrer n’a que des valeurs autour de mor :

-2.7

Si: X=1, la fonction vaut 7

i[ i }_ ~exp(X)
dX | 1+exp(X) | (1+exp(X))

2
A : X=1 correspond f—m— -—qV =kT , et comme kT+qV<<Ep, (p°/2m) est voisine
1 2 4 6
dezm U . (vr=107, vp =10°).

Au de la, les valeurs de la fonction diminuent rapidement en exp(-X). On peut donc faire

I’intégrale en prenant un développement linéaire en p :

T
dX = pdp_ U—de D’ou dp = k—dX , donc I’équation (I11.21) devient :

mkT ~ kT vy
I, =—ip 2.9 4V [ SN RS S 5 (I1.22)
h v, dx* dX|1+exp(X)

Avec : J. d [; dX =-1

_E 1+exp(X) |
Ona:
J,=v rz—qzd—V——w EE (IT1.23)
PO dx o ‘

On pose donc que :

O =10, (I11.24)

Byl
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On a comme dans la statistique de Maxwell Boltzmann qui est une loi de probabilité ou la
distribution utilisée en physique statistique pour déterminer la répartition des particules entre

différents niveaux d’énergie. Elle est notamment a la base de la théorie cinétique des gaz.

JetJp=0, Donc
Jo=-Jp=1. vr (2¢4°/h).E (I1.25)

En présence d’une vitesse moyenne d’entrainement v, donc le courant total Jc+Jp n’est plus

nul. On a maintenant un courant Jz=pv d’ou : Jg=Jc+Jp

La substitution des équations (III.17) et (II1.24) dans cette derniere équation de courant

donne :

2
ol :UFT%E—TU§5—p

111.26
ox ( )

On peut trouver I’équation des forces en multipliant 1’équation (II1.26) par le terme (m/pt) par

la proposition de :

p= 27qm Uy (IT1.27)
On obtient :

op  2q ( muj

—=—|qFk— I11.28

& ho\T 7 (L28)

De cette équation on peut déduire la résistivité du tube du carbone, donc en peut calcule la

résistance d’un nanotube de carbone avec :

Renr=p (L/S) (111.29)
L : la longueur du nanotube de carbone,

S : section du nanotube de carbone,
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111.4.2. Cas bidimensionnel 2D

Comme dans le cas unidimensionnel, on a :

J, =—v,rgrade p (I11.30)
Puis, successivement :
2 LI 2 7 PdP (IIL31)

2 _
4 exp (EEFJ
kT

dx =

L : longueur et / : périmetre du CNT.

Avec :
P2
E=—~+¢qV (1I1.32)
2m
D’ou ;
p=3 v 22/’;1) d)}i — (I11.33)
1+ exp( e kTq ~ j
P2
PdP = mkTd (I11.34)
2mkT

Ce qui permet d’intégrer p. Pour intégrer cette expression on pose :

2 —
x = L eu- exp[MJ (1IL.35)
2 mkT kT
2q 7 dx 2¢q
= =L\ 2mkT = 2 rmkTI 111.36
P '([ 1+ dexp X h° ( )
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I:T dx ]"(1_ Aexp(X)JdX

= I11.37
v 1+ Adexp X 1+ exp( X) ( )
T Aexp(X)dX td
I={dx - p(X) =B—_[—” (I11.38)
0 1+ Aexp(X) o L+ u
Avec pp=Aexp(B)
I =B—log(l+ Aexp(B))+log(l+ 4™) 1136
I =1(B)+1(0) (IHL.39)
B— o = =-logA+log(l+A4)=log(1+A4™") (111.40)
E.—qV
I =log| 1+exp| —L—— 111.41
) )
op 2 ov GXP(EFk_Tqu
4% q -9
—— = ——27mkT
M (kT an (EF —qu (I1.42)
l+exp| ———
kT
Ce qui s’écrit :
5 exp Er =gV
op 2q kT oV
= =——5"27m (I11.43)
oX h (EF - qu oX
l+exp| ———
kT
D’ou:
E. —qV
exp| —fF—F—
; 2q° ( T j
Ty =0}t =5-27m : (IIL.44)

1+CXP(EF—CIV

Dans I’expression précédente, les ordres de grandeur sont Eg=leV, kgT~25.107¢V.
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La tension appliquée est de ’ordre de 25mJ” également (qui donne une zone dépeuplée de

I’ordre de la longueur de Debye).

Par hypothése on posera, que : exp ((Er~qV)/kT) >> 1 D’ou :

- 2¢* _ .
J,=v;T hq2 2 7tm gradeV
111.45)
- 242 — (
J, =v;T %27zm-E
D’ou
2¢g° 2mmuv,
O=U,T———— I11.46
e p (I11.46)
2mmuoy , . o 1 . .
————-1 Représente le nombre d’état perpendiculairement a I’axe du cylindre puisque vr

est la vitesse maximale des porteurs.

111.5. Equation de courant de drain Igs

Considérons un systéme balistique unidimensionnel de longueur L reli¢ a deux réservoirs (les
¢lectrodes amenant le courant) (voir figure I11.6.a). Les contacts entre le systéme et les réservoirs
sont ‘parfaits’, c’est-a-dire qu’on considére qu’il n’y a pas de réflexion des électrons allant du
systéme vers les réservoirs (ce n’est pas nécessairement le cas dans 1’autre sens). Ceci a pour
conséquence que tous les électrons de vecteur d’onde +k proviennent uniquement du réservoir 1
(de gauche) et ces états se dépeuplent uniquement dans le réservoir 2 (de droite) et

réciproquement pour —k [67,87].

Ainsi, sous polarisation nulle, le courant doit étre nul ce qui implique que le potentiel du fil
est aligné aux potentiels des réservoirs. Lorsqu’on applique une différence de tension entre les
réservoirs, la variation de potentiel dans les réservoirs va étre négligeable en raison de la trés

forte densité d’état [86,106] :

(- u2)=-q(Vi-Vs) (I1L.47)

Par contre, dans le conducteur mésoscopique, le quasi-niveau de Fermi des électrons de

vecteur d’onde +k va s’aligner avec celui du réservoir de gauche car aucun électron provenant du
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réservoir de droite ne peut étre dans un état de vecteur d’onde positif (figure II1 .6.b); Idem pour
-k et le réservoir de droite. Il apparait une distribution hors-équilibre qui va entrainer 1’apparition
d’un courant. A fin de calculer le courant, on considere que seuls les €électrons de vecteur d’onde

positif et d’énergie comprise entre u; et u > vont conduire le courant [86].

Electrode Gauche Electrode Droite
Conducteur balistique

©
M

‘ + k states

a
average
%/ value
L
—k states )

> x

Figure I11.6. (a) Schéma d’un conducteur balistique 1D connecté a 2 contacts appelés aussi réservoirs
(b) Structure de bande électronique, (c) Potentiel dans le systéme, on définit une valeur moyenne entre le potentiel

des états +k et -k (pseudo niveau de Fermi) [67].

A T1’équilibre, les niveaux de Fermi de chaque zone sont alignés. Ainsi, les niveaux de Fermi

des métaux (ou des acces) sont alignés avec le milieu de la bande interdite du nanotube

intrinseéque. Les hypothéses suivantes sont posées [87,88] :

- le canal est suffisamment court (50-200 nm) pour que le transport y soit balistique (pas de
dispersion des porteurs),
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- les électrons issus de la source remplissent les états +k de la partie intrinséque du canal
(Figure I11.6.c)) et ceux issus du drain remplissent les états —k a condition que les contacts soient

« sans réflexion ».

Ces hypothéses nous permettent de calculer la charge de maniére « simple » (i.e. sans se
préoccuper de la réflexion des porteurs aux interfaces) et d’utiliser le formalisme de Landauer
dans le calcul du courant. Les états sont alors remplis selon la distribution de Fermi

correspondante (Figure I11.7) .

a) Grille
Source =3 Drain
Ec\i/k Vas ﬁroissant
1 >
+l fre————— .{;, ............... N
EF!S ............................. .
k
eVDS -
Erp
nanotube nanotube nanotube
dopé n* intrinséque dopé n*
Accés Source Partie interne Accés Drain
b) A
/ Ees
GVDS
) 4
EF,D

A 4

?

-eVent

Figure 111.7. a) Représentation schématique simplifiée du bas de la bande de conduction selon 1’axe source-
drain pour Vps> 0 V. b) Niveau d’énergie des électrons dans la bande de conduction selon le vecteur d’onde dans la

partie interne dont le bas de bande est modulé par le potentiel de canal Vyy [106].

Lorsque la tension Vs augmente, elle augmente le potentiel du canal Venr, qui abaisse la
bande de conduction de la partie interne, et permet le passage des ¢électrons (un courant non nul
existe alors si Vpg est non nul). Une augmentation de Vgs implique également une augmentation

du nombre d’¢lectrons dans la bande de conduction de la partie interne. Cette charge provoque
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une différence de potentiel entre Viget Veyr a travers la capacité d’oxyde de grille Cjys (lorsque

Vs augmente, Veyy n’est pas augmenté de la méme quantité) [67,106].

Dans la littérature, deux manicres de prendre en compte la charge accumulée dans le canal du
transistor a nanotube sont décrites : soit cette charge est calculée de maniére numérique (par

résolution des fonctions de Green non-équilibrées ou de 1’équation de Boltzmann [104]).

Le régime « classique » correspond au cas du transistor MOS Silicium, ou Cp est trés
supérieur a Cpys, (la capacité de I’oxyde de grille). Dans ce cas, Vgs est supérieur a Veynr, le

régime de fonctionnement dépend de la charge accumulée dans le canal.

A P’inverse, le régime quantique correspond a Cp << Cyys, on a alors Vgs = Venr. La capacité
grille-source Cgg est, selon le régime, plus ou moins dépendante de la capacité d’oxyde ou de la

capacité quantique. La capacité grille-source est définie par [88] :

g
C,, =—<9T 111.48
T ( )
Avec Qcyr la charge stockée dans le canal.
Définissons également le potentiel du canal [104]:
— QCNT
Venr =Vas + (111.49)
C]NS

Selon I’équation I11.49, il est nécessaire de connaitre la charge Ocyr pour évaluer le potentiel

du canal.

Qcnr=q penr L (I111.50)

L : la longueur de grille, pcyr densité totale de charge dans le nanotube donné par
la relation 111.27.

Le courant drain-source dans la structure CNTFET est calculé par la formule de "Landauer—
Buttiker" qui suppose un canal unidimensionnel avec un transport balistique. Apres intégration,

la forme analytique du courant de drain est établie [62, 106].
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1=7q L7 = s1)= 1 (E - )M (E)E (IILS1)

m'—;8

M est le nombre de canal pour les électrons se propageant d’électrode 1 vers 2 (supposé

indépendant de I’énergie).

1

1+ exp ( Lj’c_T#

B

S(E—u)=

J (11L.52)

La distribution de fermi des deux niveaux u; et u, dans notre cas source et drain

respectivement.

En développant la fonction de Fermi en le remplace dans 1’équation (II1.51) pour développer

I’équation du courant, finalement on trouve la formule suivante [61] :

I, = %Z[ln(l+exp é’S)—ln(1+eXp Q’D)] (I11.53)

P
Avec ¢, = ( Venr =4, —,ul.)/ kyT avec i= (S, D).

La principale différence entre le schéma de bande d’énergie du graphite et du nanotube est la
discrétisation des bandes de valence et de conduction due au confinement axial des électrons, il
en résulte que la bande de conduction est constituée de multiples sous bandes comme il est

montré sur la figure I11.8.

Dans cette résolution, le diametre de nanotube d; est impliqué dans le calcul de 1'énergie de la
premicre sous-bande A; de conduction, dans la détermination du nombre de sous-bandes (p)

nécessaire pour le calcul du courant. [105]:

E 6p-3-(-1)°
Al = V’(}a :7g Avec Ap = Al P 5 ( ) (11154)
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Figure 111.8. schéma de principe montrant les 3premieres sous bandes [106] .

Si le nanotube est pos¢ sur un plan d'oxyde de hauteur f¢,, de permittivité e,

la capacité est [83] :

Co o _ 27, (111.55)
" (@, ) d,)

Si le nanotube intrinséque est entouré de grille coaxiale, toutes deux séparées par un oxyde
d'épaisseur #,,, l'influence de la grille est plus importante [84] :

2re €,

C =
™ n(2(r,, +4d,)/d,]

(111.56)

I111.6. Conclusion

Cette étude porte sur la modélisation numérique de la résistance d’un Nanotube de Carbone
dans des transistors a base de nanotubes de carbone, CNTFET. La description du fonctionnement
de ce transistor a acces source et drain dopés met en évidence la nécessité de calculer la charge et
le potentiel du canal afin d’évaluer finalement le courant de drain. Plusieurs travaux décrivant la
relation entre 1’énergie et ’onde de propagation %, nous avons mis en application un calcul basé
sur la physique de I'énergie de sous-bandes. Ce calcul, obtenu a partir d'une méthode « zone-

folding » pour la simulation de la dispersion d’énergie E(k).
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Le potentiel est également fonction de la polarisation de grille. Pour le calcul de la densité de
charge, on a utilise une statistique classique avec des hypothéses simplificatrice basée sur la
statistique de Maxwell Boltzman et la statistique de Fermi-Dirac. Le mod¢le intégre une
approche de calcul analytique pour la densité de charge. Ensuite, le courant de drain, calculé en

utilisant le formalisme de Landauer, est fonction du potentiel du canal.
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CHAPITRE IV :

RESULTATS ET DISCUSSION

1VV.1. Introduction

Ce chapitre présente les résultats obtenu de la recherche effectuée. Une explication détaillée
en commencant par la simulation de la structure de bande CNT a la simulation du courant de

drain dans le CNTFET, ainsi que les effets géométriques seront discutés.

La discussion sera basée sur les résultats de la simulation de I'effet de diamétre du CNT sur
I’évolution des performances du transistor. Nous présenterons les profils énergétiques de la sous-
bande le long du canal et leur effet sur les caractéristiques de transistor CNTFET, puis une étude

thermique du dispositif sera présentée.
IV.2. Simulation de la structure de bande (Dispersion électronique E(k)).

La méthode de « zone-folding » nous a permis de mettre en avant ’influence de la chiralité
(n,m) sur les structures des bandes obtenues et donc sur le caractére métallique ou semi-
conducteur des nanotubes étudiés. Nous nous intéressons plus particuliérement aux nanotubes
semi-conducteurs type zigzag, la simulation de la structure de bande ne peut étre realisée que

lorsque I’équation de la dispersion d’énergie E(k) (énergie en fonction d’onde) est déterminée.

Toutefois, 1’équation de dispersion d’énergie E(k) doit étre liée a la premiére, deuxiéme et
troisiéme sous bande afin de déterminer la position des sous bandes dans la structure de bande.
Autour du cone Dirac, cette équation devient, par développement limité autour de k» @utour de
k=0 ou les bandes sont supposées de forme circulaire) et en accord avec les autres formalismes

utilisés dans la littérature [99], I’équation de dispersion d’énergie E(k) peut €tre exprimée par :

\3ay 2 ’ aY 2

E-(k)yz=+—"L0. | = | -|gx=| +k Iv.1

(k) 5 7 (61 3] Iv.1)
2ay, (Iv.2)

AE, = E_y(k=0)~E,_,(k=0)=

t
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Ou 4Eg est I’énergie de gap, d; est le diametre de nanotube CNT, y, est 1'énergie de liaison
entre 2 atomes de carbone, sa valeur varie entre 2,5 et 3,03 eV, a correspond a la distance entre
deux atomes de carbone (a=0.142nm), g est un variable entier, g=0,...N-1, compte les bandes
disponibles, N est le nombre des cellules graphitiques unitaires dans une circulation de graphéne

enroulé en nanotube (voir chapitre I), tandis que k£ est la partie du vecteur d’onde qui décrit

continuellement les états dans une sous-bande donnée (associ¢ a la direction parall¢le a I'axe de

nanotube de carbone) [99-101].

a est le reste de la division de (n-m) par 3. a = 0 si le nanotube est métallique et a = +1 s’il est
semiconducteur. La relation détaillée entre les indices et la relation de quantification de la 1

Zone de Brillouin (ZB)) du graphéne sont illustrées sur la figure IV.1 :

K=2w5al3} [7 . s

i eraphéne

K!

K, PIB
nanotube

PZB

t, , nanotube

K=211

Figure IV.1. Premiére zone de Brillouin du nanotube de carbone: a) pour un armchair (cas d’un métal), b) pour

le type zigzag (cas de semi-conducteur) [101].

Notons que I’indice g est aussi appelé moment (ou indice) rotationnel.
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10 T z
—— lere sous bande

8F 2eme sous bande -

ENERGIE, E(eV)
[ ] Pl fcs a7 ]

Fa

-

1 0.5 o 0.5 1
-1
vecteur d'onde k (m ) x 10"

Figure 1V.2. La dispersion électronique d'énergie E(k) avec les sous-bandes de CNT

La figure IV.2 montre les courbes de simulation de la dispersion d’énergie E(k) basée sur
I’équation (IV.1) qui est valable prés de £=0. Ces courbes sont tracées pour les trois premiers
sous bandes. La simulation montre que la premicre sous bande a un écart de bande court par

rapport a la deuxiéme et la troisiéme sous bande qui est la plus grande.

Ceci indique que les porteurs se déplacé facilement de la bande de valence a la bande de
conduction dans la premiére sous bande en raison de sa petite bande interdite par rapport aux

autres sous bandes

8 T T T T T T T T T

—— 1lere sous bande
2eme sous bande
—— 3eme sous bande

/ T T .
d=1,64nm \

ENERGIE, E{eY¥)
=

_8 L L 1 L 'l 'l
-1 0.8 06 04 02 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Vecteur d’onde,k [m"} %10

Figure 1V.3. La dispersion électronique d'énergie E(k) avec les sous-bandes de CNT, le cas d’un métal.
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Dans le cas d’un métal, la figure IV.3. présente la simulation de la dispersion d’énergie E(k)
pour un diametre d=1,64nm, la simulation montre que 1’écart de la premicre bande est nul ce qui
facilite le déplacement des quantités importants d’électrons, (déplacement des électrons dans un

métal).

Par contre, les autres sous bandes présentent un écart d’énergie important qui diminue le
déplacement des porteurs, les sous bande non pas proche de premier sous bande ce qui diminue

le déplacement des porteurs de 3°™ sous bande vers le 1 sous bande
IVV.3. Modélisation et simulation de la densité d’états (DOS)

Comme la structure de bande est unidimensionnelle 1D, la densité d’état (Density of States,
DOS) obtenue par dérivation de celle-ci présente des pics appelés singularités de van Hove(SvH)
en bas (et haut) de chaque sous-bande. De plus, dans le cas des bandes lin€aires, la densité d’état

est constante [94,106].

L’équation de la DOS peut étre obtenue en substituant 1'équation de dk=2ndN/Ly, pour la
dérivation de 1'équation (IV.2). On note que I'équation utilisée (équation (IV.1)) réorganisé¢ en

terme de vecteur d’onde & et simplifier pour donner 1'équation suivante :

: E
Lo |48 (E__G] (V. 3)
E. 2
2 ) ’
a
=] g+ V.4
B ( dJ (q 3j W)
3
E, :M (IV.5)
2p
Le résultat donne de I’équation DOS était :
1
E 2
DOS = av___ b E-—*% (Iv.6)
dELX 27 /Eg 2

Le terme B utilisé est tirée de 1'équation (IV.2) qui se compose de 1'équation de sous bande.
Cela signifie que chaque sous-bande aura sa propre valeur B, ce qui permet la simulation de

DOS a différentes sous bandes.
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La densité¢ des ¢états de SWCNT, tel que discutée précédemment est donnée par 1’équation

(IV.6) ou nous simulons la premiére sous bande présentée sur la figure [V.4. :

xif

= 15 -1 405 ] E::EI 1 15 =z
ENERGIE, E(eV)

Figure 1V.4. Densité d'Etat pour la premiére sous bande

Lorsqu’on a tracé la variation de dispersion d’énergie ‘E (k)', la densité d'états de nanotube
DOS(E) varie en conséquence de E(k) comme I’indique la Figure IV.4. Nous pouvons observer
une densité d'états symétrique autour du niveau de Fermi avec le maximum et le minimum juste

au-dessus de la bande de conduction et juste au-dessous de la bande de valence respectivement
IVV.4. Simulation du courant de drain 1(V)

Comme on le savait déja a propos du silicium semi-conducteur, la caractéristique /(V) se
compose de deux régions, linéaires et de saturation. Toutefois, cette recherche décrit sur la

modélisation du courant de drain /(V).

Les courbes présentées dans cette partie sont les caractéristiques calculées d’un transistor a
nanotube de carbone. Connaissant le jeu de parameétres associés a la géométrie du transistor a
nanotube utilisé, le courant de drain peut alors étre calculé en utilisant 1’organigramme (figure

IV.5) suivant:
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Début

A 4

K/ Température

.

v" Diamétre du CNT
v" Epaisseur de ’oxyde
v Energie des sous bands A,

v’ Autres paramétres

~

/

A

y

v’ Potentiel du canal Veyr

v' La Densité de charge dans le nanotube de

carbone.

A

y

[ v" Calcul du co

urant de drain /pg }

A

Fin

Figure IV.5. Organigramme

de calcul du courant de drain

La simulation établie par MATLAB 7 utilisant les différentes équations montre précédentes,

sur un nanotube de carbone de géométrie coaxial avec un diametre de 0.55nm et une longueur de

200nm a été simulée avec une couche de SiO, comme couche d'oxyde (figure IV.6). L'épaisseur

de la couche d'oxyde a été considérée égale a de tox=2nm.
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L] |
o

Sniiree Ml Drain

LNT

g:' T O de

Figure 1V.6. Géométrie coaxial du CNTFET. Le canal est de 200nm de long. Le diamétre du CNT est 0.55nm.

\r#_

L'oxyde de la grille est du Si0, avec une épaisseur de 2nm.

Les figures IV.7 et IV.8 montrent respectivement deux caractéristiques Ips=f(Vps) et
Ips=1(Vss) du modele. Sur La figure IV.7 on a présenté la caractéristique Ips en fonction de
Vps paramétrées par Vgs. Nous remarquons que le courant de drain varie linéairement
avec Vps jusqu'a une valeur dite tension de saturation Vg, ou la variation de Ipg devient faible
(presque constant). Il se crée Donc, deux régions correspondant aux deux régimes de
fonctionnement (1’une lin€aire, I’autre saturée). Le courant de saturation Ipy, atteint sa

valeur maximale pour une tension Vpg maximale.

Il est intéressant de noter que le courant de drain diminue avec Vgs jusqu'a son

annulation
E 4 "IEI’IE
3 T L) T T T L]
— Vgl =02V i
—— Vg2 =04V o
25 NER=08Y ]
— gl =12V -
e 8 _.,-“' _ r~ - -
o f
g 7 '
= 15 . i

Figure IV.7. Variation du courant de drain en fonction de Vpg pour différents valeur de Vs
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Sur la figure IV.8 on remarque que pour un fort potentiel de drain, un courant de porteur est
important, Plus Vs augmente, plus le niveau d’énergie de 1’ensemble des sous bande est
diminué. Ily a alors plus de porteurs dans la bande de conduction donc le courant augmente.

£

x10
g | E=a2v
—— \&2=05V /

| \iB3=08V S

14} \E4=12V / |
- 1.3 l,-’lf E
< /
z i / .
= ! -

[a] oz 04 o8 as 1 12
Vas(V)

Figure IV.8. Variation du courant de drain en fonction de Vs pour différentes valeurs de Vpg,

IV.5. Simulation de la densité de charge

Basent sur les équations précédentes de densité de charge, la figure IV.9. représente la

variation de la densité de charge en fonction de Vs,
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w10
8

Densité de chamge {ohm.m)

Vgs  (Valte)
Figure 1V.9. Variation de la densité de charge en fonction de (Vgg)

On remarque une diminution exponentielle de la densité de charge en fonction de Vs cette
diminution peut étre due a la diminution de niveau d’énergie de 1’ensemble des sous bande qui
implique une augmentation des porteur qui diminue la collusion entre eux (passage des porteur

sons collusion).

X ., .1 . 2 2
Par rapport a Boltzmann, la seule différence est qu’au lieu de metre 72Uy ona M Uy donc la

résistance du nanotube par unité de longueur s’écrit :

h 1

- V.7
29° v, (Iv.7)

Renr =
r=1 , V. - fréquence de collusion.
vcoll

Ce qui est la résistance adoptée en générale. Le coefficient multiplicateur qui est souvent

présent décrit les moindres de la trajectoire €lectronique.
IV.6. Effet du diamétre de carbone nanotube (CNT)
IV.6.1. Effet du Diametre sur la Dispersion Electronique E(k)

Le rappel de 1'équation (IV.2), I’énergie de gap est inversement proportionnel au diamétre du

tube du canal de transistors CNT. Plus le diamétre du canal est grand, plus 1’énergie de gap est
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devenu plus petit, presque nul et a tendance a se comporter comme métallique. Si le diametre de

tube plus petite, I’énergie de gap devenue grand et le CNT se comporte alors comme isolant.

Pour le CNT avec le diamétre de 1.8nm, 1'écart de bande pour chaque sous-bande differe
clairement I'un de l'autre. Cependant, quand le diamétre augmente a d=3.91nm, I'écart de bande

pour la premiére, deuxiéme et troisiéme sous-bande devient trop étroit (Figure IV.10.)

8 ,
—— Jlere sous bande
& 2eme sous hande
—— 3eme sous bande
4t -
=
-1
— 2} -
)
2 of y
(]
=
ol |
-4 -
-
di=1.8nm
_B I 1 i
-1 -0.5 0 0.5 1
Vecteur d'onde k (m™) x 10"
3 r T T
—— lere sous bande
6 2eme sous bande
—— 3eme sous bande

ENERGIE, (&V)
_r

dt=3.917nm

-1 -0.5 a 0.5 1

Vecteur d'onde k {m(-1)) x 10"

Figure 1V.10. Effet de sous bande sur la dispersion d’énergie E(k) : a) dt=1.8nm, b) dt=3.9nm.

Les deux premicres sous-bandes se croisent en raison d’une courbure plus importante de la
premicre sous-bande et plus faible de la seconde pour dt=1.8nm, mais pour dt=3.9nm les deux
premiéres sous-bandes ont une courbure quasi identique contrairement a celle obtenues pour

dt=1.8nm. Ces résultats sont donc dépendants de la position de les lignes de la Zone de Brillouin
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(ZB) du nanotube coupent celle du graphéne a proximité des points K. Ce phénoméne n’est pas
limit¢ aux deux cas étudiés et peut étre observé pour I’ensemble des tubes zigzag semi-

conducteurs dont I’indice # se suit sans étre multiple de 3.
IV.6.2. Effet du diametre sur les courbes I-V

Les caractéristiques de transfert pour différentes valeurs du diamétre du CNT sont indiquées
sur les figure IV.11 et IV.12, elles montrent bien I’effet significatif du diametre. On remarque en

effet que le courant augmente avec 1’augmentation du diametre.

0 al oz a3 04 as as ar as ap 1

Figure 1V.11. Variation du courant Ipg en fonction de Vgs pour différentes valeur du diamétre du CNT

(Vds=0.6v).

4] a1 oz 03 04 05 06 aF 08 09 1

(V)

Figure 1V.12. Variation du courant IDS en fonction de VDS pour différentes valeur du diamétre du CNT
(Vgs=0.4V).
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Le courant Ips augmente avec 1’augmentation de diametre du nanotube de carbone due ou
passage des quantités important d’électron, car la structure de bande est dépendante du diametre

de nanotube comme montré sur la figure I[V.10.

IV.7. Effet des sous bandes de nanotube de carbone (CNT)
IVV.7.1. Effet des sous bandes sur la densité d’états (DOS)

Basé sur 1'équation (IV.6), la densité d’état (DOS) est simulée pour les trois sous bandes sur la

figure IV.13. Notez que la simulation est seulement pour le semiconducteur de type zigzag (n, 0).

La simulation au-dessous montre la densité d'état en fonction de I'énergie. Le DOS pour la
premicre sous-bande pour cette simulation est le méme que celui simulé précédemment, mais

cette simulation inclut les deuxi€émes et les troisiémes sous-bandes.

10"
5F T T T T T T T T T
3eme sous bande
45 ‘/ 2eme sous bande )
1l lere sous bande |
351 v .

L
T
|

DOS (e-crm)!
— ]
g (] T
1 1 1

—
T
|

0.5 .

Lo J__J.L__.;..LM

-2 -1.58 -1 0.4 a 0. 1 1.5 2 248
Energy (et

Figure 1V.13. Densité d'état (DOS) pour les trois premiéres sous bande.

Comme nous le savions déja, des états zéro disponibles entre la bande de conduction et la
bande de valence ont indiqué qu'un écart de bande substantiel existe dans le CNT. Cet écart est

bien exprimé par le résultat de simulation de la bande d’énergie E(k).

Le niveau d'énergie qui peut étre occupé par les états dans la premicre sous-bande est plus

petit que dans la deuxiéme et troisiéme sous-bande. Ainsi que le DOS est aussi la plus petite
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parmi les trois sous-bandes. Ceci s’explique par le fait que le DOS est proportionnel a I'énergie
et puisque la premiére sous-bande a la dispersion d'énergie plus petite comparée a la deuxieme et

troisiéme sous bande,
1V.7.2. Effet des sous bandes sur les courbes I-V

La figure IV.14 présente la variation du courant de drain /ps en fonction de la tension de drain
appliquée Vps, pour la contribution de la lere, 2eme, 3eme sous bande en prenant une tension de
grille égale V5=0.4 Volt. La figure IV.14 montre que les courbes ne sont pas similaires, dans la
région linéaire. Le courant du drain Ips augmente lorsque la tension Vps augmente .cette

1 ere

augmentation est importante pour la 1™ sous bande par rapport a la 3eme sous bande.

x ¥

—— lere sous bande
12 2eme sous bande
—— 3eme sous bande

dt=0_55nm

Ik (AY
2

=]

3

s oO8 a7 08 09 1

MRV

ju] a1 a2 003 04

La figure 1V.14.variation de Ipg en fonction Vpg pour les trois premiéres sous bandes

La figure IV.15 montre le courant de drain Ips en fonction de la polarisation de grille
appliquée, Vgspour la contribution des lere, 2eme, 3eme sous-bandes. Les courbes ne sont plus
semblables, dénotant le remplissage plus de sous-bandes de lere par apport a 2eme et 3eme sous

bande aide a I'augmentation de courant totale.
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x 10"
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La figure 1V.15.variation de Ipg en fonction Vgg pour les trois premiers sous bande

Cette augmentation due au passage de grande quantité de porteur du au petit écart de bande

gap de la premiére sous bande par rapport au 2eme et 3eme sous bande.
1V.7.3. Effet des sous bandes sur les courbes 1-V pour des diametres différents

La figure IV.16 présente la variation du courant de drains Ips en fonction de la tension

appliquée Vpg pour les trois premicres sous bandes et 2 diamétres différent du canal CNT.

On voit clairement que le courant de drain pour la premiere sous bande est plus grand que
celui de la troisiéme sous bande, cette augmentation diminue lorsque le diamétre du nanotube

augmente.
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="
—— lere sous bande
12 2eme sous bande
—— 3eme sous bande

dt=0.55nm

2

lds (AY

&

O

O o1 02 03 04 0O O 0OF 0B OB 1

a) =M
:-r.1|:!l'IE
1 [ T T L L] ¥ T L T
—— lere sous bande
1.4} 2eme sous bande -
—— 3eme sous bande
12 -
1 di=1.8nm E
% oel .
ot 4
ot .
o= ]

O 01 0z 03 04 O 08 OQF 08 OB 1
b) =0

Figure 1V.16.variation de Ips en fonction Vg pour les trois premiers sous bande : @) dt=0.55nm, b) dt=1.8nm)

En terme d’effet de sous bande base sur la figure IV.15, lorsque la tension du drain
Vps=1 Volt on aura comme résultants IDS=1.24”‘10'5 A pour la premier sous bande a d=0.55nm
et Ins=1.6*10"A pour d=1.8nm de la méme sous bande. Par contre pour la deuxiéme et la 3™
sous bande Ips=0.38*107A, Ips=0.10*107A et 0.92*107A, Ips=0.68*107A respectivement pour
dt=0.55nm et d=1.8nm.

En conclusion, le courant de drain Ips de 17 sous bande est important par rapport aux autres

sous bande, ce décalage de courbe est dii a la variation de 1’énergie de gap Eg de premiére aux
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3™ sous bande. Ce qui indique que le remplissage de la seconde et troisiéme sous-bandes sont
remplis par un apport a la premiere sous-bande, cette variation est significative lorsque d;

augmente.
IV.8. Effet de la qualité d’oxyde sur les courbe I-V

En raison de I'échelle du FET, on souffre de nombreuses limitations comme effet de canal

court, tunnel .. .etc.

Pour surmonter ces limitations de nombreuses solutions ont été proposées par différents
chercheurs. L’utilisation d'un matériau diélectrique élevée d'isolant de grille est l'une des

solutions proposées [83,84].

Nous avons essay¢ de voir l'effet de l'utilisation de différents matériaux diélectriques comme
isolant de grille dans CNTFET. Pour cette simulation, nous avons utilise la structure présente
au-dessus (figure IV.6) de CNTFET avec différents matériaux diélectriques. Les matériaux
di¢lectriques considérés avec leurs constantes diélectriques (€) sont présentés dans

le tableau IV.1.

Nom d’oxide La formule Chemic Constant diélectriques ()
Oxide d’aluminum Al,O5 10
Hafhium Dioxide HfO, 15
Oxide de zirconium 710, 18-40
Oxide de Titanium Ti0, 50

Tableau IV.1 L Liste des oxydes considére pour I’isolation de la grille avec différent constant diélectrique [83,84]

La figure IV.17 pressente la variation de potentiel de surface pour différentes constantes
di¢lectrique(e), Nous remarquons que le potentiel de surface Vent varie linéairement avec &,
cette variation est trés important pour des constantes di¢lectriques qui varient entre £€=3.6 ; 40,
par contre cette variation devient faible ou presque constante quand le constant diélectrique (g)

est supérieur a 50.
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Figure IV.17. Variation de potentiel de surface Vcyr pour différent diélectriques constant e.

Un oxyde souvent utilisé dans les transistors dus de sa permittivité relative grande est I’oxyde
Zirconnium aussi appelé (ZrO,). La simulation de courant I(V) présente sur la figure IV.18 avec

plusieurs constants di€¢lectriques est la suivante:

_'x‘ljﬁ
— gEx =36
14 | o= ]
— a3 =10
1t J
Q o8- .
ﬂ os- .
O E
o= -

o o1 02 a3 404 05 0O OaF OB 09 1

)

Figure 1V.18. Variation de courant Ipg-Vps pour £=3.6 ; 20 ; 80.

En observe sur la figure IV.18 que le courant de drain augmente pour des constantes

diélectriques élevés, cette augmentation est claire dans la région de saturation.
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On montre des résultats de simulation dans la figure IV.19 qui est tracé entre la constante
diélectrique d'oxyde et le courant de saturation correspondant. On peut dire qu’il y a une
augmentation de courant de saturation pour le constant diélectrique croissant mais le degré de cet

effet positif est incrémenté pour le matériel avec un constant diélectrique plus haut.

1,3x10°
1,3x10° ]

1,3x10°

=1V

1,3x10°
1,3x10°

1,2x10° 1

Ids (A) pour Vds

1,2x10° 1

1,2x10° ¥

0O 10 20 30 4 5 6 70 8 9
Constant dielectrique

Figure 1V.19. Variation de courant Ipg.g, en fonction de constant diélectrique .
IV.9. Validation des résultats de simulation

Afin de pouvoir vérifier ’exactitude de notre modéle on compare les résultats a ceux des
simulations présentées dans [72, 81, 93,108] et de la simulation de Monte-Carlo dans [106,107].
En effet, cette approche(MC) a ét¢ développée et basée sur la méthode particulaire de Monte
Carlo pour résoudre les équations de transport classiques de Boltzmann couplée a une résolution

de I’équation de Poisson 2D a symétrie cylindrique.
Sur la base des Figure 1V.20., IV.21 et IV.22 nous pouvons dire que :

Il y a un bon accord global entre les résultats issus de notre modéle et les résultats issus de
simulation par la méthode de Monte-Carlo et d’Ali A. Orouji et all [72], spécialement dans la

zone saturée de la courbe Ips(Vps) ; le niveau du courant Ipg est similaire dans les deux cas.
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Figure 1V.21. Les Caractéristiques électriques d’un CNTFET obtenue par la méthode Monte Carlo [107].
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Figure 1V.22. Courant de drain Ipg en fonction de la tension grille-source Vgg a Vps = 0,4 V [106,107]

Dans la zone ohmique, le niveau du courant issu de la simulation est plus petit que celui de la
littérature et de Monte-Carlo. Quand Vpg augmente, le courant Ipg issu de la simulation augmente

moins vite que celui de la courbe dans les figures IV.21 et IV.22.

Sur la figure V1.23 on remarque un bon accord global entre les résultats présentés sur les figure
et de notre model, lorsque le diamétre augmente le courant Ips augmente sauf que nous
remarquons un écart significatif entre les deux résultats, ceci est certainement dii aux différentes

approximations faites.
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Figure 1V.23. Effet du diamétre sure les caractéristiques électriques de CNTFET a)lps-Vgs, b) Ips-Vps [91]
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Zahra Arefinia et al. ont présenté dans [108] et Rasmita Sahoo, et al. ont présent¢ dans [83] Sur
les figure IV.24 et IV.25 des résultats de simulation obtenues par le modele développé sur I’effet
d’oxyde sur les caractéristiques de nanotube de carbone avec un nanotube d’un diamétre de 1.1nm

ce qui correspond a une chiralité de (14, 0) et largeur d’oxyde de ty=1.5nm.
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Figure 1V.24. Effet de diélectrique € sur les caractéristiques électriques de CNTFET [108]
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Bien que les allures soient comparables, nous remarquons un écart significatif entre les deux

résultats, ceci est certainement di aux différentes approximations faites dans notre mode¢le, ainsi
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qu’a P’existence des effets dispersifs que le modele n’a pas pris en considération. L’erreur sur les

résultats de simulation par rapport aux résultats expérimentaux est importante.
1V.10. Effet de la température sur I’énergie de gap (EQ)

Le calcul de la structure de bande électronique de nanotubes de carbone dans les sections
précédentes supposé que c'était indépendant de la température. Cependant, en matériaux semi-
conducteurs vrac, il est bien connu que les interactions électron-phonon dépendent de la
température des parametres structuraux est conduisent a une réduction de la bande interdite avec
la température. En fait, pour le silicium, des travaux expérimentaux et théoriques ont montré que

la bande interdite suit la variation en température comme suit :

T2

AEY(T)=-4.73x10""
¢ T +636(K)

(IV.8)

Avec T est la température en kelvin (K).

Pour les nanotubes, photoluminescence et la spectroscopie Raman [109] indiquent en général

que la bande interdite n'est pas fortement dépendante de la température.

Figure IV.26 représente le spectre de photoluminescence d'un seul nanotube de carbone en
fonction de la température. Le décalage est clairement visible dans les données, et a la
température ambiante la bande interdite est réduite de moins de 8 mel a partir de la limite de

température faible.
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Figure 1V.26. Effet de température suer la bande gap de nanotube de carbone [109]

La dépendance en température de la bande interdite des nanotubes peut étre approchée par une

équation de la forme

a,0, + a,0,

AE (T) = SOT _ 1 o0/ _ (IV.9)

Ou a4, oy, O, O, sont des constantes représentant les deux phonons efficaces qui régissent la
variation en température. le premier mode qui décrivent le comportement a basse température et
le deuxiéme mode, les propriétés a haute température. Le comportement de la largeur de bande
interdite en fonction de la température peut €tre ainsi reproduit avec ce modele simplifié, a

condition que les constantes de 1'équation. (IV.9) dépendent de la chiralité et de diamétre [109].
IV.11. Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons ¢laboré un modele physique numérique basé sur des sous-bandes
d'énergie. Ce calcul, obtenu a partir dune méthode de la « zone folding », l'analyse des
simulations de caractéristiques Ips (Vps) qui est basé sur le modéle de calcul de la densité de
charge et de dispersion de 1'énergie E (k) pour les trois premieres susbande ont montré que le
diametre de CNT avait un impact significatif sur le courant de drain et la largeur de bande

interdite de la sous-bande.
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La premiére sous-bande a un effet important dans les caractéristiques de CNTFET (bandes
d’¢énergie, les caractéristiques [-V, DOS) par rapport a la deuxiéme sous-bande et le troisiéme, cet

effet est important lorsqu’il y a augmentation du diametre CNT.

Les résultats du modéle sont comparés avec ceux obtenus par des résultats de simulation par

d’autre méthodes et approximations donnés par la littérature.

Pour étudier I’effet thermique sur le comportement du transistor, nous avons présenté une
simulation de Dl’effet de température sur la bande de gap qui ouvre 1’étude de D’effet de

température sur les caractéristiques I-V de CNTFET.
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CONCLUSION GENERAL ET PERSPECTIVE

La recherche des nouveaux matériaux semi-conducteurs et des nouveaux dispositifs (pour
remplacer le silicium et le MOSFET) doit conduire & une nouvelle révolution au sein des
industries électroniques. Les nanotechnologies sont un secteur innovant et prometteur qui
présente des nombreuses perspectives d'applications. Afin que les attentes a leur égard
deviennent des réalités, un important effort de recherche fondamentale et appliquée est au
préalable nécessaire. Le nanotube de carbone (CNT) est a ce jour I’'un des candidats les plus
prometteurs pour faire passer le transistor a effet de champ (FET) a I’échelle nanométrique, Les
transistors a effet de champ a base de nanotubes de carbone (Carbon NanoTube Field Effet
Transistors, CNTFET) figurent aujourd'hui parmi les dispositifs susceptibles de remplacer la
technologie CMOS. Des recherches intensives sont en cours afin de déterminer les

caractéristiques des transistors a nanotube de carbone (CNTFET).

Le travail présenter a été focalisé sur I’analyse des transistors CNTFET; Les quatre

contributions importantes sont présentées dans les quatre chapitres du manuscrit :

Le premier chapitre constitue une recherche bibliographique sur les nanotubes de carbone et
montre I'importance de ces nano-objets tant dans le domaine des nanosciences que dans leur coté
applicatif. Nous avons décrit, les structures et les propriétés des nanotubes de carbone. Nous
avons exposé, par la suite, les procedés de fabrications et nous avons montrés quelques

caractéristiques électriques et domaine d’applications.

Dans le deuxiéeme chapitre Nous avons présente I’application la plus important du CNT est le
CNTFET avec les différentes polarisations de type P ou N, puis nous avons cité quelques types
de ce composant. En particulier, dans ce chapitre, nous avons présenté les propriétés physiques
et caractéristiques spécifiques en particulier celle du CNTFET qui ouvrent des perspectives
nouvelles et la possibilité de réaliser des nouvelles fonctions, inaccessibles a d’autres

composants, plus conventionnels.

Dans le troisieme chapitre On a bien détaillé les équations physiques de la modélisation afin

de déterminer les performances électroniques et dispersion d’énergie pour les sous bandes du
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CNT. Ensuite, le courant de drain, calculé en utilisant le formalisme de Landauer, est fonction du
potentiel du canal Qui est lié a la densité de charge. On a utilise une statistique classique avec
des hypotheses simplificatrice. Le modele integre une approche de calcul analytique pour la
densité de charge.

En fin, une simulation mathématique est effectuée en se basant sur les expressions des
équations fournies précédemment. Les résultats obtenus sont présentés et interprétés dans le
quatrieme chapitre. Nous avons analysé I’influence des variations des paramétres du CNTFET
(diameétre du canal, sous bande d’énergie, qualité d’oxyde) sur les performances électroniques
dans les CNTFETSs.

A la fin de la thése, nous avons analysé I’influence de la température sur la bande interdite Eg
du nanotube de carbone qui offre une future perspective d’étudier I’effet de la température sur les

performances électroniques du CNTFET.

Cette étude pourrait étre suivie par d’autres études surtout sur I’effet de température et I’effet
d’environnement d’application telle que I’humidité, la pression et les gaz de I’atmosphére de
travail, ainsi que des études sur différentes structures de CNTFET (CNTFET a barriere

Schottky,...) et sur les défauts pouvant apparaitre dans ces structures.
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Résume :

Depuis la découverte des nano-objets 1D, ne cessent de révéler des propriétés physiques
remarquables. A cet égard, Les nanotubes de carbone (CNT) ont des un candidats prometteurs
pour application dans des dispositifs futurs de la nanoélectroniques, en particulier le transistor a
effet de champ a base de nanotube de carbone (CNTFET).

C’est dans ce contexte que se situe ce travail de thése qui présente un modélisation de
transistor nanotube de carbone qui est essentiel de comprendre les propriétés électriques du

transistor proposé a I’échelle nanométrique.

Apreés une étude descriptive qui donne une vus générales sur les nanotubes de carbone (CNT) et
les transistors a base de nanotube de carbone(CNTFET), nous avons étudié les effets de sous
bande a I’aide d’un calcule analytique sur les caractéristiques électriques de transistor a base de

nanotube de carbone.

Les caractéristiques électriques de CNTFET sont obtenu par une modélisation d’un model basé
sur la résolution unidimensionnel puis bidimensionnel, en vue de déterminer la densité de

charge, nous déduisons ainsi les caractéristiques du CNTFET.

Enfin, Une simulation est effectuée en se basant sur le modéle présente dans cette étude,
D'aprés les résultats de simulation, de toute évidence les sous-bande d’énergie a un effet sur la
structure de bande et les caractéristique électriques de CNTFET obtenus, il ya un bon accord
avec les résultats théoriques dans la littérature.

Mots clé: CNTFET ; Dispersion d’énergie ; sous bande d’énergie; zone folding approximation ;

modélisation



Abstract:

Since their discovery 1D nano-object are constantly revealing remarkable physical properties.

In this regard, carbon nanotubes (CNT) have shown to be a promising candidate as a material for
the future nanoelectronic devices, in particular the carbon nanotube field effect transistor
(CNTFET).
It is in this context that this thesis which presents a modeling of CNTFET that is essential to
understand the electrical properties of the transistor proposed in nanoscale.
After a descriptive study which gives general seen carbon nanotubes (CNT) and carbon nanotube
transistors (CNTFET), we studied the effects of a sub-band using an analytical calcule in the
electric characteristics of CNTFET.

CNTFET electrical characteristics are obtained by modeling of a model based on one-
dimensional and two-dimensional resolution in order to determine the charge density, and we
deduce the characteristics of the CNTFET.

Finally, a simulation is performed based on the model presented in this study, The results of
simulation clearly sub-band energy has an effect on the band structure and electrical
characteristics obtained CNTFET there is a good agreement with the theoretical results in the

literature.

Keywords: CNTFET; dispersion energy; sub-and energy; area folding approximation, modeling
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