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RESUMO

Transistores reconfigurdveis baseados em nanotubos de carbono (CNT-RFET) s@o uma alternativa a
tecnologia ¢MOS a base de Silicio amplamente usada nos dispositivos de hoje. Este trabalho é um
projeto de um CNT-RFET com duas portas que circundam o nanotubo, que podem ser programadas
através de um sinal elétrico. Dessa forma, o transistor pode apresentar tanto o comportamento
P-FET quanto n-FET dependendo da tensdao de polarizagao. O simulador cOOs, um framework
para simulacdo numérica de dispositivos, foi usado para a solucdo de um modelo que descreve
a injecdo de cargas no canal do transistor através de tunelamento e o movimento balistico das
cargas injetadas ao longo do canal. Comegando com uma primeira hipotese de possivel arquitetura
do dispositivo, o CNT-RFET foi moldado e aprimorado, com base em diversas simula¢des para
investigar o funcionamento do transistor e o efeito de variagoes na geometria do dispositivo e nos
materiais, até a obtencao do prototipo apresentado. Varias curvas de transferéncia, curvas de saida
e diagramas de banda foram calculados, analisados e comparados com um CNTFET tradicional para

melhor avaliagdo do dispositivo simulado.

ABSTRACT

Carbon nanotube reconfigurable transistors (CNT-RFETS) are a possible alternative to Silicon-
based cMOs technology widely used in devices nowadays. This work projects a CNT-RFET with
two wrap-around gate structures, that can be programmed via an electrical signal. Thus, the
transistor can behave as a p-FET or n-FET depending on the bias voltage. C0O0S, a framework for
numerical device simulations, was used to solve a model describing the injection of charges into
the transistor channel via tunneling and the ballistic movement of the injected charges along the
channel. Starting with a first guess of a possible device architecture, the CNT-RFET was shaped
and refined based on several simulations to investigate the basic operation of the transistor and the
effect of changes in the geometry and materials of the device, to obtain the presented prototype.
Various transfer curves, output curves and band diagrams were calculated, analyzed and compared

with a normal CNTFET, for a better evaluation of the simulated device.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Contextualizacao

A tendéncia técnica mais significativa economicamente dos tltimos anos tem sido a Lei de
Moore: a observacao feita por Gordon Moore de que a densidade de transistores no microchip mais
avangado dobra a cada 18 meses [I]. O rdpido aperfeicoamento de computadores e de hardware
de comunicagoes tem sido fundamental para a implementacdo de novas aplica¢oes de software,
networking e de tecnologia da informacao em geral. Estas, por sua vez, tem sido responsaveis por

grande parte do crescimento econoémico.

Entretanto, a industria de semicondutores esta se aproximando dos limites fisicos dos métodos
tradicionais de implementar circuitos integrados. Em busca de novos materiais para substituir o
Silicio em algumas aplicagoes e para reduzir o tamanho dos dispositivos construidos, os cientistas
e engenheiros de todo o mundo ji comecaram a pesquisar ativamente sobre nanotubos de carbono
(CNTs).

Filamentos de carbono de didmetros nanométricos (de aproximadamente 10 nm) foram ex-
tensivamente cultivados em meados dos anos 70 e 80, mas somente apds o trabalho pioneiro de
Sumio Iijima em 1991 [2], o potencial de CNTs como material de dispositivos eletronicos foram

reconhecidos e estudados.

Devido as suas excelentes propriedades elétricas, mecanicas e térmicas, os pesquisadores iden-
tificaram uma variedade de aplica¢bes potenciais para os CNTs. Mesmo em um curto periodo
desde a sua criacao, transistores de efeito de campo, diodos, emissores de raios 6ticos e catddicos,

bio-sensores e elementos de armazenamento de energia foram demonstrados [3].

Outra abordagem para superar os limites fisicos dos transistores existentes é o uso de circuitos
reconfiguraveis. Atualmente, as aplicacOes eletronicas sdo predominantemente fabricadas com a
tecnologia cMOs (Complementary Metal-Oxide-Semiconductor), que combina os dois tipos tran-
sistores de efeito de campo (FET tipo p e FET tipo n) para realizar funcoes légicas. No entanto,
as caracteristicas elétricas de transistores CMOS nao podem ser alteradas depois da fabricagao.

A reconfiguracao dindmica do dispositivo permite a integragdo de novas funcionalidades e todo o



sistema se beneficia da reutilizacdo de componentes.

Atualmente, ja é possivel encontrar na literatura estudos sobre dispositivos reconfiguraveis
baseados em transistores de efeito de campo de nanotubos de carbono (CNTFETs) [4, [5], que usam
a estrutura de duas portas (uma back-gate e uma front-gate de metal posta entre embaixo do
nanotubo entre os contatos de dreno e fonte). Também hé um estudo sobre FETs reconfiguraveis,
mas baseado em nanofios de silicio [6], onde a estrutura de duas portas que circundam o canal

(arquitetura wrap-around gate) é usada.

1.2 Objetivos do projeto

O objetivo deste trabalho é projetar um transistor reconfiguravel baseado em CNT (CNT-RFET)
com duas portas que circundam o canal (arquitetura wrap-around gate) e propor um protétipo para
fabricacdo (mas nao faz parte do trabalho implementar um modelo compacto do CNT-RFET). Para
esse fim, serd usado um framework de simulagdo numérica de dispositivos (em especial transistores

de efeito de campo de CNTs), que permite aprofundar os conhecimentos de RFETS.

1.3 Organizacao do trabalho

No capitulo[2 encontra-se uma revisio tedrica necesséaria a correta compreensao deste trabalho,
com foco em nanotubos de carbono e nas equacoes usadas pelo simulador numérico de dispositivos.

Também sao abordados conceitos referentes a reconfiguragao de dispositivos e a CNTFETS.

O capitulo [3] descreve a metodologia empregada no desenvolvimento do projeto, explanando

cada uma das etapas seguidas para a implementacdo do CNT-RFET.

No capitulo Ml sao apresentados e discutidos os resultados das investigacoes feitas através de

simulacao dos transistores.

O capitulo [ refere-se as consideragoes finais do trabalho, além de algumas recomendacoes e
propostas para trabalhos futuros. Por fim, no anexo, esta contido um esbogo do cédigo de entrada

usado no simulador de dispositivos.



Capitulo 2
Revisao Bibliografica

Neste capitulo sdo expostos conceitos e técnicas essenciais para a realizagao do projeto, que esta
organizado da seguinte forma: na Secao 2] sdo abordados transistores reconfiguraveis e métodos
de granularidade, na Se¢ao [Z2] a teoria de nanotubos de carbono é explanada, uma breve descrigao
de CNTFETs é feita na Secao A matemdtica usada no simulador numérico de dispositivos é
detalhada em trés segoes: equagao de Poisson (Segao 2]), determinagdo da densidade de cargas
(Secao [Z0)) e calculo da corrente (Segao 2:6]).

2.1 Transistores reconfiguraveis

A capacidade de configurar eletronicos para realizar fungoes personalizadas apds a fabricagao é
fornecida por circuitos reconfiguraveis. Duas estratégias diferentes podem ser usadas para realizar

a reconfiguragao de fungoes légicas [6]:

Meétodo de granularidade grossa consiste em criar um caminho de informacao entre os dis-
positivos estaticos ou unidades funcionais desejadas. O usudrio final cria o caminho entre as
unidades, existentes desde a fabricagdo. Este método é implementado em FPGAs (Arranjo

de Portas Programéaveis em Campo) desde 1984.

Método de granularidade fina consiste em reconfigurar a fun¢ao logica de cada unidade fun-
cional. O exemplo mais proeminente de um dispositivo reconfiguravel atualmente é o mem-
risto , que pode se comportar como um perfeito memrz’sto;l"gpara um determinado intervalo
de uma varidvel de estado, ou como um sistema memristivdd para outra outro intervalo [g].

O método de granularidade fina pode ser aplicados a transistores, no sentido de mudar sua

funcionalidade para tipo n-FET ou p-FET dependendo da tensao aplicada. Tal dispositivo é cha-

'Também chamado de memory resistor, o memristor é um componente elétrico passivo néo-linear de dois-
terminais que relaciona carga elétrica e fluxo magnético. Da mesma forma que o resistor, o capacitor e o indutor, ele
pode ser definido por variaveis fundamentais da eletronica, e portanto, é considerado o quarto componente eletronico

passivo [7].
2Sistema memristive foi definido em [7] como uma classe muito mais ampla de sistemas dindmicos nio-lineares.
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Figura 2.1: Célula de 8 portas logicas dinamicamente reconfiguraveis composta por 7 DG-CNTFETS
e sua tabela verdade. Extraido de [4].

mado de transistor reconfiguravel e sua implementagao promete um projeto de circuito ainda mais

compacto e flexivel.

Por exemplo, em [4], uma célula de 8 portas légicas dinamicamente reconfiguravel é proposta
(seu esquemético pode ser visto na Figura[2ZTal). Ela é composta por 7 DG-CNTFETs (Double Gate
CNTFETs), que usam a estrutura de duas portas: uma back-gate e uma front-gate de metal posta

entre embaixo do nanotubo entre os contatos de dreno e fonte.

A polaridade de cada DG-CNTFET é controlada pela tensao aplicada na back-gate. Tensoes
negativas definem o comportamento do DG-CNTFET como p-FET e tensoes positivas, como n-FET.
Cada combinacao das tensoes da back-gate resultam em uma funcao logica envolvendo as entradas
booleanas A e B. De forma que a célula pode ser configurada em até oito modos, descritos na
tabela verdade da Figura

2.2 Nanotubos de carbono (CNTs)

Os nanotubos de carbono (CNTs) sdo, provavelmente, os mais conhecidos dos nanomateriais.
Eles foram descobertos por Sumio lijima em 1991 [2] que os observou ao analisar imagens de
alta resolucao, feitas com um microscépio eletronico, dos subprodutos da combustao de materiais

carbonaceos.

Um nanotubo de carbono de parede simples (SWNT) é uma folha de grafeno enrolada em forma
de cilindro, de forma que os anéis hexagonais colocados em contato juntem-se coerentemente, e as
pontas sao fechadas por duas tampas, sendo que cada tampa é um hemi-fulereno com o diametro
adequado [3].

Enquanto o comprimento de um SWNT pode ser macroscopico, o diametro tem uma dimensao

molecular. Tal como uma molécula, as propriedades sdo intimamente influenciadas pela forma
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Figura 2.2: Esboco da forma de producao de um SWNT, a partir de uma folha de grafeno. Extraido

de [3].

como os atomos estao dispostos ao longo do didmetro. O comportamento fisico e quimico de

nanotubos de carbono sdo, portanto, relacionados com as suas caracteristicas estruturais tnicas.

Com essa extraordinaria propor¢ao de aspecto, forte estrutura covalente local, e com estrutura

de longo alcance que é essencialmente livre de defeitos, estes tubos tém propriedades notéveis [9].

2.2.1 Propriedades eletronicas de CNTs

As propriedades eletronicas de CNTs decorrem das propriedades eletronicas de seu elemento
fundamental: a folha de grafeno. Grafeno é uma camada poliaroméatica mono-atomica feita de uma
tela hexagonal de 4tomos de carbono sp2-hibridos (a mesma usada na construcao de grafite) [3].
Mas enquanto o grafeno nao tem banda proibida intrinseca e é um semi-metal, as caracteristicas
elétricas de um nanotubo de carbono dependem em grande parte da estrutura cristalografica que

pode resultar em comportamento metélico ou semicondutor [10].

Quando a folha de grafeno é enrolada em forma de tubo, como visto na Figura 22l a compo-

nente do vetor de onda ao longo do eixo do tubo pode assumir qualquer valor.

A geometria do tubo dobrado é matematicamente definida por um vetor de quiralidade que
liga os dtomos que coincidem no tubo ao longo da folha. Esse vetor de quiralidade C}, (Equacao
(210)) é descrito por uma combinagao linear dos vetores de base a; e az da folha de grafeno, onde
(n,m) é o indice de quiralidade [3} [9].

OA = Cy = nay + mas (2.1)

Dessa forma, existem infinitas possibilidades de enrolar uma folha de grafeno em um SWNT,
alguns exemplos estao ilustrados na Figura Uma certa quantidade dos CNTs resultantes nao

apresentam simetria espelhada ao eixo de nanotubos e sdo chamados de “nanotubos quirais”.

A quiralidade liga diretamente as propriedades de estrutura cristalografica com propriedades

geométricas e propriedades elétricas dos nanotubos [I0]. Assim, diferentes quiralidades proporci-



Figura 2.3: Esbogo de trés estruturas SWNT diferentes: (a) um nanotubo do tipo zig-zag, (b) um

nanotubo do tipo poltrona, (¢) um nanotubo helicoidal. Extraido de [3].

onam diferentes didmetros, larguras de banda e massas eficazes. Além de definirem se o CNT serd

semicondutor ou metalico.

O didmetro de um CNT pode variar de menos de 0.5 nm até varios nandémetros, mas com com-
primentos que chegam até milimetros ou mais. A Figura 2.4l demonstra como o didmetro depende
da largura da banda proibida (E,) para tubos semicondutores. Tal efeito é proveniente de resul-
tados experimentais por meio de espectroscopia de tunelamento que verificam aproximadamente
a dependéncia de 1/d.y[10], ou seja, quanto menor o didmetro do tubo, maior é o tamanho da

bandgap (banda proibida).

O-U 1 1 1 1 1
05 10 15 20 25

dent /M

Figura 2.4: Dependéncia do didmetro de E,; para tubos semicondutores. Extraido de [10]

Na fabricagado de CNTs em grande escala, tipicamente se fabrica um conjunto de tubos semicon-
dutores e metdlicos. Os nanotubos de carbono semicondutores com uma tnica camada atémica
(SWNT) sao utilizados para fazer canais de transistores de efeito de campo (CNTFETs) [10], como

ilustrado na Figura e melhor discutido mais a frente.

Atualmente, no entanto, nao existe uma técnica estabelecida para eliminar os metais, e embora
tubos metélicos sejam usados para realizar interconexdes entre outros componentes eletronicos [9]
(em razao de criarem um curto entre os contatos de fonte e dreno), eles ainda apresentam parasitas
no canal, que podem degradar o desempenho de um transistor, e por isso precisam ser melhorados

para essa finalidade.



Figura 2.5: Transistor de efeito de campo (FET) feito de um tnico nanotubo de carbono que liga

os conectores de fonte e dreno. Extraido de [9]

O espalhamento das cargas em um CNT é limitado pela sua caracteristica unidimensional, além
de ser diretamente ligado ao caminho médio livre efetivo de elétrons A.f;. Para um nanotubo de

carbono semicondutor, observa-se um valor de Ay ~ 100 nm [I1].

2.2.2 Meétodos de crescimento de CNTs

Os métodos de crescimento de nanotubos de carbono ainda sdo bastante debatidos dentre os
pesquisadores. Ha varias hipoteses sobre os métodos, uma vez que as condi¢bes que permitem o
crescimento sao muito diversas [3]. Os processos mais comuns de fabricacdo de CNTs sdo: descarga

por arco, ablacao a laser e deposigdo por vapor quimico.

O método de deposigao por valor quimico (CVD) é o mais disseminado. Nele, a decomposi¢ao
térmica de um vapor de hidrocarboneto é alcangada na presenca de um catalisador de metal. Por
isso, ele também é conhecido como CVD térmico ou catalitico (a fim de distingui-lo de muitos

outros tipos de CvD usados para varias finalidades) [12].

Mecanismos de crescimento que envolvem catalisadores sao mais dificeis de verificar, visto que
apresentam uma maior diversidade. Inclusive no ¢vD ¢é dificil encontrar explicagdes compreen-
siveis e plausiveis capazes de levar em conta tanto as varias condigbes utilizadas e os diferentes

morfologias observadas.

2.3 Transistores de efeito de campo de CNTs

Os CNTs tém excelentes propriedades mecéanicas e estabilidade quimica, além de propriedades
elétricas potencialmente sintonizaveis, tornando-os materiais altamente desejaveis para aplicacoes
nanoeletronicas [I3]. Em vista disso, CNTs foram incorporados em FETs (Transistor de Efeito de

Campo) e em outras estruturas eletronicas moleculares [3].

Dependendo da fisica do contato e das propriedades do nanotubo, a caracteristica de transfe-

réncia de um CNTFET pode ter uma configuracdo p ou n. Tipicamente, um CNTFET com corrente
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Figura 2.6: Caracteristicas caracteristicas medidas para um CNTFET do tipo p. Extraido de [I4].

de lacunas mais pronunciada é chamado de p-FET ou, do mesmo modo, um n-FET se a corrente
de elétrons é a dominante. Se nem a corrente de lacunas nem a de elétrons domina, 0 CNTFET é

chamado de FET ambipolar.

A Figura mostra curvas de transferéncia e de saida medidas experimentalmente para um
CNTFET do tipo p, com porta de arquitetura wrap-around gate por todo o comprimento do tubo

com comprimento de 50 nm [I4].

2.4 Equacao de Poisson

A solucao da equacao de Poisson determina o potencial eletrostatico 1) dentro de um dispositivo
semicondutor. Consequentemente, a estrutura geral do dispositivo, os potenciais de contato e a

distribuicao de carga no interior do dispositivo sao levados em conta.

Devido a caracteristica unidimensional do CNT, simulagoes eletrostaticas simples em 1D ou 2D,
comuns a transistores bipolares ou MOS, nao sao suficientes para capturar o correto acoplamento
eletrostatico entre o nanotubo e os contatos. Se, adicionalmente, a distancia entre tubos vizinhos
é baixa (conforme é esperado em futuros transistores multi-tubo), o acoplamento eletrostatico
inter-tubo pode alterar significativamente o comportamento do dispositivo. Apenas geometrias
de contato em 3D permitem estudar os efeitos de acoplamento eletrostatico entre o tubo e os
contatos e, portanto, precisam da implementagao de uma equacao de Poisson em 3D (descrita na
Equagao (Z2)) com a permissividade € espacialmente dependente, e com a densidade de carga p

que depende tanto do dominio do tempo quanto do espago [10].

o (02) oy (o) o () =~ 22

A Equacao (Z3) denota a densidade de portadores ao longo do tubo em um dominio de si-
mulacao tridimensional [I0]. Ela compreende os portadores de carga méveis e os os possiveis fons
(Np(x) e Ny (x)) que aderem & superficie, mas sdo atribuidos a essa densidade de carga unidi-
mensional. Em contraste com materiais semicondutores convencionais como o Silicio, a densidade

de carga em um CNT ¢é unidimensional.



gate oxide Lifox

(a) (b)

Figura 2.7: (a) Esquemético da estrutura do dispositivo e (b) se¢do transversal de um CNTFET com
um tunico tubo coaxial parcialmente envolto pelo contato de porta, com simetria azimutal para a

qual é suficiente simular o dominio marcado com a linha tracejada. Imagem extraida de [10].

psa (@) = g (N (@) = N3 (@) + pla,t) = n(z,1)) (2.3)

Em muitos estudos de simulagio, transistores com simetria azimutal (contato de porta coaxial),
visto na Figura [Z7], sdo analisados devido ao seu comportamento eletrostatico ideal. Para estes
dispositivos, o cdlculo do potencial eletrostatico pode ser reduzido a uma anélise bi-dimensional

da equagao de Poisson em coordenadas cilindricas, vista na Equagao (Z4]), onde r é o raio.

2 () (8-

Resolver a equagao de Poisson neste sistema de coordenadas bidimensional exige que a densi-
dade de portadores unidimensional ao longo do tubo seja escalonada pela circunferéncia do tubo
com um didmetro de dcn, pois apenas um segmento do involucro de tubo é considerado. KEssa

densidade de portadores é vista na Equagao (23]

q
Tdent

paa (1) = —— (Nf () = Ny () + pla,t) = n(z,1)) (25)

Em ambas as abordagens, o nanotubo ¢é incluido por meio de uma interface de carga unidi-
mensional com densidade p3q ou pag.

Quando uma equacao de Poisson bidimensional em coordenadas cartesianas ¢ necessaria para
descrever a eletrostatica no interior do dispositivo com determinada precisao, a densidade de carga

unidimensional também é dada pela Equagao (2.1, e o motivo é o mesmo explicado nesta Equagao.

2.4.1 Condigoes de fronteira

As condigoes de fronteira (também chamadas de condigdes de contorno) sao especificadas para

estabelecer a unicidade na solucdo da equacao de Poisson.



As portas metélicas sdo superficies eletrostaticamente equipotenciais, com valor 1) determinado
pela tensdo aplicada na porta. Semelhantemente os contatos também apresentam essa condigao
de potencial eletrostatico de valor constante, o que implica que o campo elétrico é perpendicular

em todas essas superficies.

A geometria do dispositivo determina as condi¢do de fronteira na interface entre os contatos

de metal e o CNT. Para 1 ao longo dos contatos metdlicos a condicdo de contorno é:

1
qy = iEg,l - ¢sb,n +qVe (2.6)

Onde V. ¢ a tensao aplicada no contato c e Fy1 ¢ o bandgap da primeira sub-banda do CNT.

J& ¢gp n € definida por:

¢sb,n - ¢m - cht (27)

A Equacao (7)) segue o modelo de Schottky e Mott [I5] [16], que define a altura da barreira
de Schottky ¢g, como a diferenca entre a fungao de trabalho do metal ¢,, e a afinidade eletronica
Xent do CNT.

No dispositivo, diferentes condigoes de fronteira sdo usadas, dependendo do material da regiao
em questao. Para as regides metdalicas (como os contatos) a condi¢ao de Dirichlet [I7] é usada
para determinar diretamente o valor do potencial eletrostatico. Ja para as regides nao-metais e
para os limites exteriores do dispositivo, a condi¢do de Neumann [I7] é usada para demonstrar

que o gradiente perpendicular da superficie tem valor constante.

2.5 Determinacao da densidade de cargas

Para condicoes de estado estaciondrio, a densidade de elétrons ng 4 (injecao na fonte e no dreno)
é calculada pela Equacao (Z8). Onde Dy (E, Eq(x)) é a densidade de estados do nanotubo, fsq(E)

a fungao de Fermi nas regides de contato e T 4(F) é a probabilidade ocupacional da carga.

2 e
mea@) ==+ [ " Toa(B) - Dent(B, Ee@) - fua(B)E (2.8)

Para determinar o ntimero de cargas no canal é necessario somar as duas contribuigoes: as

cargas injetadas no canal pelo contato de fonte (ns), e as injetadas pelo contato de dreno (ng).

2.5.1 Densidade de estados de um CNT

A densidade de estados (DOS) é uma medida dos estados disponiveis dentro de um pequeno

intervalo de energia, por unidade de comprimento L (para um dispositivo de uni-dimensional) [10].

Deni(E, E.(x)) é a densidade de estados do ¢NT. Ela é dependente da energia da banda de

condutancia (ou valéncia) na posicdo = do dispositivo. E. é o minimo de energia da banda de
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condutancia e F, ¢ o maximo de energia da banda de valéncia, mas basta descrever a modulagao

para uma das duas, ja que a diferenca entre £, - E, = E,, e I, ¢ valor da banda proibida.

O parametro de energia de banda nao é relevante para a integracdo da densidade de cargas,
mas indica que a DOS é diferente de acordo com a posicao dentro do dispositivo. Ou seja, a Dyt
pode ter mais estados perto da fronteira (que por sua vez é perto do valor minimo de E. ou perto

do valor méximo de E,), de acordo com a posigao.

Uma vez que o CNT apresenta caracteristicas de transporte balistico, as cargas quando injetadas
no canal mantém a sua energia total. Isto é, as propriedades das cargas, como as estatisticas dentro

dos contatos, sdo repassadas as cargas injetadas e de uma certa forma, as cargas as memorizam [10].

2.5.2 Funcao de Fermi

A probabilidade de elétrons, a uma temperatura particular, ocuparem os niveis de energia

disponiveis segue a distribuicao de Fermi [I§]:

1
" 1+ exp[(E — Ey) /KT

f(E) (2.9)
Onde E; ¢é uma energia de referéncia, chamado de nivel de Fermi e k é a constante de Boltz-
mann, igual a 1,38 x 10723 J/K ou 8,617 x 107 eV /K.

O nivel de Fermi é definido como um nivel de energia que tem probabilidade de ser preenchido
com elétrons [19]. Na Figura um diagrama de bandas no espaco real ¢ ilustrado. O eixo z
define a distancia fisica no dispositivo, o maximo de energia da banda de valéncia é E,, o minimo

de energia da banda de condutancia é E., e a largura da banda proibida é F,.

Ea

Conduction band

Ep Fermi level. Ey
EV

Valence band

R

Figura 2.8: Diagrama de bandas no espago real. Extraido de [19].

No céalculo de densidade de cargas, a estatistica de carga f para cada contato é a funcao de
Fermi (Equacao (Z9)) que utiliza o nivel de Fermi do contato em questdo. Entao para o contato

de fonte (source) denota-se:
1.(E) = f(B - F}) (2.10)

E para o contato de dreno (drain):

fa(B) = f(E — Ef) (2.11)
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A probabilidade de uma lacuna ocupar o nivel de energia disponivel é a mesma coisa de tal nivel
nao ser ocupado por um elétron. Assim, partindo das Equagoes ([ZI0) e ([ZI1]), pode-se definir

a estatistica de carga ¢ para o estado desocupado de cada contato, demonstrada nas Equagcoes

RI2) e RI3).

9s(E) =1 = fs(E) (2.12)

9a(E) =1 — fa(E) (2.13)

2.5.3 Probabilidade de transmissao

A situacao de tunelamento para uma tUnica barreira situada entre x1 e x5 e uma carga com
probabilidade de transmissao T originada no contato de fonte é mostrada na Figura 29al Para
uma carga originada no contato de dreno, a situacao é simétrica, e a probabilidade de transmissao
Ty estd ilustrada na Figura

1 T, Td 1
R — e — —
1-Ts Fonte Dreno 1-T,
—  ——
X4 X9 X4 X2
(a) Ts para o contato de fonte (b) T,; para o contato de dreno

Figura 2.9: Exemplos de tunelamento para uma tnica barreira

Cada T é entdo dependente dzszosigéo x. As cargas tem (1 - T) chances de serem refletidas,

mas como o elétron tem dois spingd, usa-se (2 - T).

Para Tg(x) e Ty(x), a parte injetada pode ser calculada da seguinte forma:

2—T, sex<umx 2—T; sex>xo
To(x) =40 se x1 < T < Tg Ta(z) =50 se 11 < x < X2
T, se T > Xy Ty se x <

A probabilidade de transmissdo em fungdao da energia T (F) descreve a probabilidade de uma
carga tunelar através de potenciais barreiras dentro de um dispositivo. No caso especial de um
CNTFET, assume-se que as regioes de fonte e dreno estdo equilibrio termodindmico com os
contatos de metal [10].

O método WKB é uma alternativa para superar a restricdo para canais de curto comprimento.

Ele calcula 7 com uma solugdo WKB semi-analitica da equagao de Schrédinger, evitando uma solu-

3 Além de uma carga, o elétron tem também uma rotacio, que pode ser para direita ou para esquerda. O fator

de dois leva em conta a dupla degeneragéo de cada nivel decorrente da rotacdo do elétron [20].
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¢ao numérica demorada desta equagao [I0]. A aproximagdo WKB da probabilidade de transmissao
T ¢ vista na Equacao (ZI4).

T ~ TY(E) = eap | -2 /x \/W(V(a;) _ B)dx (2.14)
o VB2 ‘

Em geral, o esse método considera a transmissao 7 através de uma unica barreira, como é
ilustrado na Figura Para um formato de barreira mais realistico, a posi¢ao x influencia na
distribuicdo de energia. Um elétron com baixa energia, que tenta atravessar a barreira na parte
mais baixa tem menor probabilidade de ser transmitido que um elétron com maior energia, que
tenta atravessar a barreira no pico. A integral de (2I4]) é quase proporcional ao comprimento
(x, — x;). A probabilidade 7%kP de um elétron atravessar a barreira aumenta exponencialmente

partindo de energias mais baixas até o pico de energia Fiax.

Quando um elétron tem energia maior que Fpax, ocorre a injecdo termidnica. Ou seja, o
elétron tem energia térmica suficiente para atravessar a barreira sem tunelamento. Nesse caso,

considera-se que o tamanho da barreira é zero e TVKP = 1.

Figura 2.10: Barreira de potencial para visualizacao do método WKB para uma tnica barreira. As

setas indicam os componentes do fluxo das cargas. Extraido de [L0].

2.6 Calculo da corrente

Para compreensao de fendmenos quanticos de transporte balistico é util relacionar a corrente
com as propriedades de transmissao de um dispositivo em nanoescala. Uma descri¢gdo apropriada
¢ dada pela férmula Landauer-Biittiker [21]:

1= 32 [T - foaE .15
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Em que ¢ é a carga do elétron, h é a constante de Planck, 7 (F) é a probabilidade de transmissao
e fs e fgsao as fungdes de Fermi para os contatos. A corrente na Equagao (2.I5]) é escalonada por

um fator de dois para o spin do elétron e um outro fator de dois para a degenerescéncia vale [20].

Esta é uma outra forma de se interpretar a incidéncia de corrente, especialmente 1til na
discussao de nanodispositivos. Em outros dispositivos semicondutores, a corrente é o fluxo de
elétrons que se movem devido a forca exercida por um campo elétrico, gerado pela diferenca entre

dois potenciais.

Ja neste caso, considera-se a existéncia de uma bomba que comeca a adicionar elétrons no
contato de fonte e a subtrair elétrons do contato dreno [22], mantendo assim, a diferenga entre f;
e fq4, que da origem a corrente. Os elétrons tém a tendéncia de manter o equilibrio e entao tentam

aumentar o nivel de Fermi no dreno, mas a bomba ndo permite.

Quando a inje¢ao ocorre na banda de valéncia, usam-se as estatisticas de carga para lacunas,

onde (fs — fi4) = (gs — gq). Similarmente, a corrente é calculada por:

1= [ T(B) i - 9.)iE .16
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Capitulo 3
Metodologia

Com o intuito de implementar e avaliar um CNT-RFET, foram seguidos os passos do fluxograma

da Figura 311
Adaptacdo ao Simulagdo de TFETs
simulzdc?r C00S baseado em CNTs (CNT-
TFETs)

Simulagdo de CNTFETs

.

Simulagdo de
transistor reconfigurdvel
(CNT-RFET)
Defini¢do de
» Definigdo da geometria parametros do —
material

Simulagdo das
caracteristicas
elétricas

Nio l Néo

Caracteristicas

Y

Sim
Prova de
conceito
¥ 4
Limitagdes do Otimizagdo da
material geometria

Figura 3.1: Fluxograma do projeto
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O primeiro passo de adaptacao ao simulador COOS abrangeu as etapas de conexao ao servidor
Linux, acesso ao simulador COO0S e a sua documentac¢ao online, e contato inicial com o arquivo de

entrada e comandos de uso do COOS.

Em seguida, foram realizadas simulagoes de transistores de efeito de campo de tunelamento
(Tunneling Field Effect Transistors, TFETs) baseados em CNTs (CNT-TFETs), tomando por base 0s
c6digos de entrada encontrados no trabalho de pesquisa Semiclassical modeling and analysis of the
electric characteristic of carbon nanotube transistors feito por Michael Hoffmann da Technischen
Universitat Dresden [23], com a intencao de reproduzir os resultados e aprofundar a familiarizacao

com o arquivo de entrada usado no COOS.

Apés as etapas de ambientacao com a ferramenta de simulagao, foi realizada a simulacao de um
simples CNTFET tipo n. E depois teve inicio o processo de simulacao de um transistor reconfigurdvel
baseado em CNT (CNT-RFET), que é o objetivo central deste trabalho. Na sequéncia deste processo,

primeiramente foram definidos os parametros de geometria e de material do dispositivo.

e Parametros de geometria: comprimento do nanotubo, comprimento dos contatos de porta e

distancia entre os contatos metdlicos e as portas.

e Parametros do material: didmetro do nanotubo, valor da barreira de Schottky e permissivi-

dades do dielétrico de portas e dos espacgadores de 6xido.

Logo depois, o dispositivo concebido foi simulado para obtencao das caracteristicas elétricas
(curvas de transferéncia e de saida). Esta etapa é detalhada em outro fluxograma, visto na
Figura B2

| boT v
Equa_;%o de Densidade de
Poisson cargas
N3o

Iteragiio convergiu?

Sim

v

Calculo da
corrente

Y

Caracteristicas
elétricas

Figura 3.2: Fluxograma para simulacao das caracteristicas de saida
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Basicamente, ocorre uma interagao entre a equacdo de Poisson (Equagdo (Z4)) e equagdo de
densidade de cargas (Equagao ([Z8)). A equacao de Poisson é usada para determinar o potencial
eletrostatico 1) que, junto com a probabilidade de transmissao 7, definem uma barreira de

potencial que é empregada no calculo da densidade de cargas.

Para um tinico ponto de trabalho, a interacdo entre as duas equagdes ocorre repetidas vezes
até que seja atingida a convergéncia do perfil de saida (que é a densidade de cargas). Cada
iteracao neste lago é comparada com a anterior e a diferenca entre as duas é um parametro que
mede a convergéncia. O perfil gerado por cada iteragao é sempre diferente, mas a diferenca diminui

durante o processo, e assim um critério de erro absoluto ou relativo é assumido para a comparagao.

Se a convergéncia foi atingida, a densidade de cargas computada é usada para calcular a
corrente. Caso contrario, o laco entre interacoes é repetido. Depois de varios pontos de operagao,

as caracteristicas elétricas sao encontradas.

De volta ao processo central, caso as caracteristicas elétricas nao forem satisfeitas, o processo

é repetido. Se nao, a simulacdo é tida como completa.

Como resultado e passo final, sucede-se a etapa de prova de conceito, onde as caracteristicas
elétricas sdo avaliadas com embasamento na analise de um CNTFET tipo n simples. O propdsito
é verificar a possibilidade de construcdo de um CNT-RFET. Durante a avaliagdo, as restrigdes

encontradas no material sdo delineadas e melhoras na geometria sao investigadas.

As subsecoes a seguir detalhardo as ferramentas usadas e o passo a passo do projeto.

3.1 Simulador COOS

C00s é um simulador que se baseia em funcoes de onda para a modelagem de transistores de
CNT a partir da equacdo de Schrodinger [24]. Ele também pode ser usado para simular outros
materiais inorganicos baseados em nanotubos, caso a estrutura de bandas do tubo e os parametros

dos modelos de contatos forem cuidadosamente ajustados.

A licenca de uso do co0s foi concedida pela Technische Universitét DresderEI, bem como
acesso & documentagao online [25]. O servidor Linux, onde o simulador é acessado remotamente,
se encontra no Laboratério de Dispositivos e Circuitos Integrados (LDCI), do Departamento de
Elétrica da UnB.

Nesse estudo, este simulador foi usado para resolver o modelo de transporte balistico apresen-
tado na Secao Pl Especificamente, o fluxograma [B.2] descrito no inicio deste Capitulo retrata como

0 C0O0Ss calcula a equacao de Poisson e a densidade de cargas para determinar a corrente.

No entanto, o COOs também pode realizar varios outros tipos de simulagao, ja que os parame-
tros especificados no arquivo de entrada estabelecem qual modelo de transporte serd empregado.

Estao listados na documentacao online [25] do simulador os pardmetros que podem ser usados na

!Grupo de Modelagem para Eletronicos Emergentes no Cluster de Exceléncia “Center for advancing electronics
Dresden (Cfaed)”, liderado por Martin Claus.
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solucado das equagoes internas:

e parametros para a BTE com o método Monte Carlo

e parametros para a solucao da equacao de Poisson

e pardmetros para o solucionador balistico (DC)

e pardmetros para solucionador balistico (transiente)

e parametros para o calculo numérico da distribuicao de Fermi

e parametros para considerar o bloqueio Pauli para o espalhamento
e solucdo WKB

e deteccao de estado estacionario

parametros para solucionador de difusao e deriva

Muitos outros parametros sao definidos para cada simulacao. Neste estudo, o framework usado
compreende a equacdo de Poisson bidimensional em coordenadas cilindricas e aplica o método de

Newton com 50 iteracdes na solucdo balistica das equacoes.

No codigo de entrada sdo determinados os materiais usados, os parametros para a diferentes
estruturas, o modelo de estrutura de bandas, o perfil de dopagem, as tensdes a serem aplicadas
e como serao salvas as saldas de cada simulagdo. O esbogo do cédigo de entrada usado no COOS
esté detalhado no Anexo [1]

O arquivo de entrada é enviado ao servidor com o auxilio de um cliente SFTP (SSH File
Transfer Protocol, protocolo de transferéncia de arquivos com seguranga SSH). O comando de uso

do Ccoo0s, que estd melhor explicado no Anexo [[2], é usado para dar inicio a simulacio.

O tempo de duragao médio para os primeiros testes foi de 3 horas, mas com a ampliacdo do
detalhamento de cada simulacéo e do uso das diversas ferramentas do simulador, o tempo médio

aumentou para 8 horas, chegando a mais de 15 horas em alguns casos.

Os arquivos de saida da simulagdo sdo resgatados do servidor novamente pelo uso de um
cliente SE'TP. Por fim, todos os resultados numéricos obtidos sdo visualizados usando a ferramenta
MATLAB.

3.2 Simulagao de CNT-TFETs

Algumas simulagoes de CNT-TFETs encontradas em [23] foram recriadas no simulador coos
(visto na Secao B.T]).

O primeiro teste feito foi reproduzir a variacdo da concentragdo de dopagem Ny no lado do
dreno, enquanto N, foi mantido constante. Tanto a versdo original (FiguraB.3al), contida em [23],

e a versao reproduzida com sucesso (Figura [3.3D]) podem ser vistas na Figura B3]
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As figuras mostram que o comportamento ambipolar do CNT-TFET pode ser significativamente
reduzido quando N; é menor que N,. Ao mesmo tempo, I, diminui ligeiramente para concen-
tragoes Ny menores. Esta diminuicao é mais significativa para Ng = 0 e I, também aumenta

novamente para Ny < 108m ="

O segundo teste visava reproduzir o diagrama de bandas da mesma simulacdo anterior. A

versao original (Figura [34al) e a versao reproduzida (Figura [3.40) encontram-se na Figura 341

O diagrama de bandas mostra que o aumento da inclinacao da banda de curvatura para maior
dopagem leva & ocorréncia de tunelamento de banda para banda (band-to-band-tunneling, BTBT)
no lado do dreno (z &~ 150 nm). Os elétrons injetados no canal por BTBT da fonte encontram uma

barreira maior no lado do dreno para concentragoes N; pequenas.

O cédigo de entrada dessas simulagoes foi disponibilizado em [23] e sua maior diferenca para

com os codigos do restante deste estudo é a definigdo do perfil de dopagem.

3.3 Simulacao de CNTFETSs

Para melhorar a avaliagao dos resultados esperados para o CNT-RFET, um CNTFET tipo n foi
simulado usando o C0O0S. A estrutura usada foi semelhante ao transistor apresentado na Secdo
241 da Revisdo Bibliogréfica, ou seja, um transistor com simetria radial e uma estrutura de porta

circundante, ilustrado na Figura 27

Os resultados e andlise dessa simulagao serdao apresentados no Capitulo [l

3.4 Simulacao de CNT-RFETSs

Apés a recriacido com éxito dos resultados da simulacao de CNT-TFETS, foram feitas diversas si-
mulagoes para investigar o comportamento de um transistor reconfiguravel baseado em nanotubos

de carbonos (CNT-RFET) e aperfei¢od-lo.

A secdo transversal do dispositivo simulado e a definicdo dos parametros geométricos sao
mostrados na Figura

hcon I

L 2

ps |
N LCNT

ps | € |
€ Lgate ? N Lgate 7

Figura 3.5: Esquematico do CNT-RFET simulado
Os parametros retratados sao:

® hcon: largura radial dos contatos de fonte e dreno.
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® Lgate: comprimento dos contatos de porta.

hgate: largura radial dos contatos de porta.

e [.nt: comprimento do CNT.

dent: didmetro do CNT.

tox: espessura do 6xido de porta.

e hgy: altura dos espacadores de 6xido.

Outros pardmetros de simulagao foram a altura da barreira de Schottky (¢g,) dos contatos de
fonte e dreno, a distancia entre os contatos metélicos e as portas (chamada de s, spacer ou espa-
cador de 6xido) e as permissividades relativas e, e €, dos dielétrico de portas e dos espagadores

de 6xido, respectivamente.

Por decisao de projeto, alguns parametros foram definidos e mantidos constantes durante todo
o estudo do CNT-RFET. Eles estéo listados na Tabela Bl

Parémetro‘ Valor ‘

tox 5 nim
hcon 0.5 nm
hgate 0.5 nm

Tabela 3.1: Parametros constantes para todas as simulaces

Foram investigadas variagdes dos seguintes pardmetros: altura da barreira de Schottky, dia-
metro do nanotubo, comprimento do nanotubo, comprimento dos contatos de porta, comprimento
do espagador de 6xido entre dreno/fonte e o contato de porta correspondente e permissividades

relativas.

Tais investigagbes estdo descritas no Capitulo @l Todas as simulag¢ées foram realizados no
simulador coos (Segao B1]).
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Capitulo 4

Resultados e Analises

Neste capitulo sao apresentados os resultados encontrados, e suas respectivas analises. Primei-
ramente os resultados da simulacdo de um CNTFET tipo n sao examinados na se¢ao .1l Depois, as

simulacoes que foram conduzidas segundo o fluxograma apresentado na Figura 1] sao discutidas.

Funcionamento do
CNT-RFET

h 4

Variacdo do comprimento
do canal do CNT

h 4

Tamanhodas |_ Otimizacdo da .| Distancia de
portas [ geometria "1 drenoffonte
h 4
Didmetro do Otimizagdo dos Lo
CNT < mategriais »| Permissividade

Figura 4.1: Fluxograma de apresentagao dos resultados das simulacoes

Na Secao o funcionamento basico do CNT-RFET simulado e apresentado como prototipo é
abordado. Na Secao ¢ investigado a variagdo do comprimento do canal do CNT. As proximas
secoes lidam com a otimizacdo do CNT-RFET proposto. A otimizacdo da geometria apresenta os
resultados obtidos para variagao do tamanho das portas (Se¢ao [L4]]) e variacdo da distancia de
dreno/fonte (Segao ELZ2]), enquanto a otimizacdo dos materiais mostra o efeito da variagao do

didmetro do nanotubo (Secao [L5.]]) e da variacdo das permissividades relativas e e €5 (Secao

E52).
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(a) Curva de transferéncia medida para o CNTFET, (b) Curvas de saida medidas para o CNTFET com
com diferentes Lgate Lgate = 198 nm

Figura 4.2: Curvas de transferéncia e de saida medidas para o CNTFET simulado
4.1 Simulagcao do CNTFET

Um CNTFET tipo n foi simulado duas vezes com diferentes comprimentos de porta e espacadores
de éxido respectivos. Os pardmetros constantes das simulacoes estao listados na Tabela [Z.1al,
enquanto os parametros variados estdo na Tabela A polarizacao de voltagem aplicada foi
Vb = 1V e Vg variando de 0V até 2V.

’ Parametro ‘ Valor

L 200
dcnt = nm ’ Lgate (nm) ‘ S¢.d (nm) ‘
cnt .U nm
150 25
¢sb 0.425 eV
29 198 1
€ox .
€sp 3.9 (b) Lgate € Ss,.a variados

(a) Pardmetros constantes
Tabela 4.1: Parametros da simulagdo do CNTFET
A escolha dos pardmetros se deu da seguinte maneira:

® Lent, denty Lgate € Ssq foram decisao de projeto.
® ¢4, ¢ a altura da barreira calculada de acordo com o didametro escolhido.

e Os valores de € € €, sd0 0 padrao de permissividade do dxido.

Tipicas caracteristicas de transferéncia (Ip em func¢ao de Vg para valores fixos de Vpg) e
caracteristicas de saida (Ip em fungao de Vpg para valores fixos de Vig) do CNTFET estdo respec-
tivamente nas Figuras @.2al e £.20
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A curva de saida de um transistor é de extrema importancia para o projeto de circuitos
usando tal transistor. Nela, duas regides sao identificadas: a de triodo e a de saturacao. Quando
em saturacao, a corrente fornecida pelo transistor é independente da tensdo de dreno aplicada.
Nesse caso, como o CNT tem caracteristicas balisticas, a saturacao é perfeita, sem interferéncia da

modulagao do canal ou de resisténcias.

O diagrama de bandas foi obtido para trés estados e estd ilustrado na Figura[d3] onde a tensao
de porta correspondente de cada estado esta listada, além dos niveis de Fermi do contado de fonte
(Es) e dreno (Ey).

Em Vi = 0V, na polarizacao off (Figura £3al), o elétron vé todo o canal como uma grande
barreira e nao consegue atravessar. Ja quando Vg = 2V (Figura [I3d), tem-se a polarizagao on, e

o elétron consegue tunelar pelas barreira e a corrente flui.

05 1 051 1

-0.5 f \ © -05¢F N
1 Ed ———— -1 Ed D ———— {

Energia (eV)
Energia (eV)

2 1 2F 1
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
X (nm) x (nm)

(a) Vo = 0V, estado off (b) Vo =1V
1 T T T T T T T T T
05 1
—

0 p—————= - E; 1
>
C
05 1
>
[7}
&
1 R
1.5 J

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
X (nm)

(¢c) Vg =2V, estado on

Figura 4.3: Diagrama de bandas para CNTFET tipo n
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4.2 Funcionamento do CNT-RFET

O método de granularidade fina para reconfiguragao foi aplicado ao transistor simulado, onde
a programagao ocorre através de um sinal elétrico. O parametro de destino da reconfiguragao é
a polaridade FET, ou seja, mudar o comportamento do transistor para o tipo p ou n-FET. Dessa

forma, o CNT-RFET é essencialmente um transistor de efeito de campo, mas com duas portas:
e Porta de programacao posicionada no contato de dreno, que bloqueia o tipo de carga nao
desejada, selecionando assim a configuracao do transistor.
e Porta de controle posicionada no contato de fonte, que controla a injecao das cargas desejadas

na regiao ativa.

Os valores dos parametros geométricos e estruturais usados na simula¢ido para demonstragao

do funcionamento do CNT-RFET estao listados na Tabela

Parametro Valor

Lent 200 nm
dent 1.0 nm
Lgate 66 nm
Ss.d 1 nm
Sgates 66 nm
Psb 0.425 eV
€ox 3.9
€sp 3.9

Tabela 4.2: Parametros da simulacdo do CNT-RFET

A escolha dos pardmetros se deu da seguinte maneira:

e d.nt foi decisdo de projeto.
e L.y foi definido apds as simulac¢bes de variagdo do tamanho do canal, abordadas em

® Lgate © S5q foram definidos apos as simulagoes de otimizagao da geometria, abordadas em

44
e Novamente, ¢g4, € a altura da barreira calculada de acordo com o didmetro escolhido.

e [ como antes, os valores de €. € €, sao o padrao de permissividade do déxido.

Na simulagao, o potencial da porta a direita no esquemético mostrado na Figura B3, Vao,
¢é a tensao de programacao, e o potencial da porta a esquerda, Vi é usado para controle de

condutancia.
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’ Tensao ‘ Valor (V) ‘ ’ Tensao ‘ Valor (V) ‘

V(;l -2a?2 VGl -2a?2
VG2 -2 VG2 2
Vb -1 Vb 1
(a) Polarizacao para configuragao p-FET (b) Polarizagao para configuragdo n-FET

Tabela 4.3: Resumo da polarizagido de tensao da simulacao de funcionamento do CNT-RFET

14 T T T T T T T

— — —tipon
tipo p

12

-
o

Corrente de dreno (LA)

—l | = 1 1

-2 -15 -1 -0.5 0 0.5 1 15 2
Tenséo de Porta G 1 V)

Figura 4.4: Curva de transferéncia medida para o CNT-RFET programado para tipo p (em verme-

lho) e tipo n (linha azul) em escala linear

A polarizacao da voltagem aplicada as portas e fixada nos contatos esta resumidamente listada
na Tabela A curva de transferéncia em escala linear e em escala logaritmica (com indicagao
do tipo de injegao de cargas que ocorre em cada regido) estdao respectivamente nas Figuras 4] e
4.0l

O comportamento tipo p-FET foi programado setando Vs para —2V e a voltagem de dreno,
Vb, para —1V constante. Por conseguinte, o potencial Vo bloqueia eficientemente a injecao de
elétrons no contato de dreno. O potencial Vg1 é variado de acordo com uma rampa de valores
negativos a positivos. Para Vg1 < 0 a curva ascendente da banda estimula a injecao de lacunas
na regiao ativa no lado do contato de fonte. Quando os valores de V(g1 chegam a valores positivos,
a injecao de lacunas é bloqueada, desligando o FET. A caracteristica de transferéncia resultante

(linha vermelha na Figura [4]) assemelha-se ao comportamento tipico p-FET.
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— — —tipon
tipo p

Corrente de dreno (uA)

10_15 1 1 1 1 1 1 1

-2 -1.5 -1 -0.5 0 0.5 1 1.5 2
Tenséao de Porta G1 (V)

Figura 4.5: Curva de transferéncia em escala logaritmica com indicacao das regides de operagao
do transistor: emissdo termionica combinada com tunelamento de cargas (1), apenas emissao

termibnica (2) e estado off (3).

Ja o comportamento tipo n-FET foi programado alternando a polaridade da porta de progra-
macao Vgo para +2V e a voltagem de dreno para Vp = +1V, ou seja, aplicando a configuragao
eletrostatica inversa da situacao do tipo p. Nesse caso, o potencial Vo bloqueia a injecao de lacu-
nas oriundas do contato de dreno na regiao ativa e permite a injecao de elétrons. Quando Vg < 0,
a injecao de elétrons é impedida no contato de fonte pela barreira de alta energia. Aumentar Vi
para valores positivos reduz a banda no contato de fonte, refor¢ando a injecao de elétrons. A curva
de transferéncia resultante (linha azul na Figura 4] se assemelha de fato a um n-FET, como pode

ser atestado pela Figura [£2a] (um dos resultados da simulagdo de um CNTFET tipo n).

As caracteristicas de saida para ambas configuragdoes do CNT-RFET estdao na Figura A
simetria das curvas vermelhas e azuis indicam a reconfiguracao esperada para o transistor. Além
disso, as curvas para o comportamento n-FET mostram-se muito semelhantes as curvas simuladas

pra um CNTFET tipo n, evidenciado na Figura [4.2Dl

As curvas de transcondutancia (g, = d/p ara ambas configuracées podem ser vistas na
dVar

Figura £

Em resumo, o dispositivo CNT-RFET permite que a polaridade de um mesmo FET seja seleci-
onada apenas aplicando uma voltagem de programacao em uma porta. Um mesmo dispositivo

pode funcionar com configura¢do n ou p.
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Figura 4.6: Curvas de saida medidas para o CNT-RFET simulado
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Figura 4.7: Transcondutancia para as
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(b) Transcondutancia n

configuracdes p e n do CNT-RFET simulado.
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4.2.1 Diagramas de bandas para configuracao tipo p

A polarizacdo de tenséo, ja mostrada na Tabela 3] também foi usada para confecgdo des-
tes diagramas e estd apresentada de forma mais didatica na Figura Os pontos usados nos

diagramas de bandas, com seus respectivos estados de operacao, estao listados na Tabela 4l

| P

*~—s -—s

Ve -2v

Figura 4.8: Ilustragdo da voltagem usada para obtencao do diagrama de bandas para a configu-

ragoes p CNT-RFET simulado.

Ponto de operacao | Estado | Tensao (V)
a On -2.000
b Transicao -0.004
¢ Off 2.000

Tabela 4.4: Pontos de operacao para o diagrama de bandas da configuragao p

A Figura contém os diagramas de bandas do transistor simulado na configuracado p. Para
cada ponto de operacgdo, tem-se uma interpretacdo do que estd acontecendo com as cargas no

canal:

Ponto de operagao a Estado on do p-FET: a corrente flui da esquerda para a direita. As lacunas
atravessam a barreira tanto por tunelamento (seta azul) quanto por emissao termidnica (seta

vermelha) e s@o livres para percorrer o canal sem perturbagoes até o dreno.

Ponto de operagdo b Agora, a lacuna tem que atravessar a barreira de 0.425 eV pelos 66 nm
de porta. Entao, s6 ocorre emissdo termidnica (seta vermelha). A corrente é bem pequena,

se comparada com a situacao anterior, mas ainda flui.

Ponto de operagao ¢ Estado off do p-FET: a barreira é tao grande (1 eV) que o canal se fecha

e as lacunas nao conseguem mais atravessar.
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Figura 4.9: Diagrama de bandas para CNTFET tipo p com descri¢cao dos tipos de injecao de cargas

30



4.2.2 Diagrama de bandas para configuracao tipo n

A polarizagao de tensao da Tabela também foi usada para confeccao destes diagramas. A
do tipo n estd apresentada de forma mais didatica na Figura[Z.I0l Os pontos usados nos diagramas
de bandas estao listados na Tabela

-

>-—e >-—e
Ve 2v

Figura 4.10: ITlustracao da voltagem usada para obten¢ao do diagrama de bandas para a configu-

ragoes n CNT-RFET simulado.

Ponto de operacao | Estado | Tensao (V)
a On 2.000
b Transicao 0.004
¢ Off -2.000

Tabela 4.5: Pontos de operacao para o diagrama de bandas da configuragdao n

A Figura ETIT] contém os diagramas de bandas do transistor simulado na configuracao n.
Similarmente, tem-se a interpretacao do que ocorre em cada ponto de operagdo com as cargas no

canal:

Ponto de operagao a Estado on do n-FET: a corrente flui da direita para esquerda. As lacunas
encontram uma grande barreira, mas os elétrons conseguem fluir. Eles atravessam a barreira
tanto por tunelamento (seta azul) quanto por emissao termidnica (seta vermelha) e sao livres

para percorrer o canal sem perturbacoes até a fonte.

Ponto de operagao b Agora, o elétron tem que atravessar a barreira de 0.425 eV, pelos 66 nm
de porta. Entao, sé ocorre emissdao termionica (seta vermelha). A corrente é bem pequena,

se comparada com a situacao anterior, mas ainda flui.

Ponto de operacgao ¢ Estado off do n-FET: a barreira é tao grande (1 eV) que o canal se fecha

e os elétrons nao conseguem mais atravessar.
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Figura 4.11: Diagrama de bandas para CNTFET tipo n com descri¢ao dos tipos de injecao de cargas
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4.2.3 Assimetria devido a altura da barreira de Schottky

Para demonstrar a assimetria entre as configuracdes p e n dependendo do valor da altura da

barreira de Schottky (¢gp), uma simulagao foi feita com os pardmetros mostrados na Tabela

Parémetro‘ Valor ‘

Lent 680 nm
dent 1.0 nm
Lgate 30 nm
Ss.d 85 nm
Sgates 450 nm
€ox 3.9
€sp 3.9

Tabela 4.6: Parametros da simulagdo de assimetria
A escolha dos pardmetros se deu da seguinte maneira:

® dent, Lents Lgate € Ss,q4 foram decisao de projeto.

e Os valores de € € €, sd0 0 padrao de permissividade do dxido.

Para dcpy = 1.0 nm, a largura da banda proibida E, ¢ um pouco maior que 0.8 eV, como pode
ser recordado da Figura [Z4l Assim, foram escolhidos valores para ¢g, que refletissem trés casos:

menores, iguais e maiores que Ey,/2.

As curvas para valores menores que F,/2 (0.125 eV, 0.225 ¢V e 0.325 eV) estao nas Figuras
ET2al E12hle ET2d Nesse caso, ¢, estd mais proximo da banda de valéncia e a injecao de elétrons

é prejudicada. Por isso a curva azul (tipo n) é menor que a vermelha (tipo p).

Para um transistor reconfiguravel, é necessario que a altura da barreira de Schottky seja
simétrica, ou seja, exatamente no meio da banda proibida. Para esse estudo, o valor igual a E,/2
¢ aproximadamente 0.425 eV (visto na Figura L12d)). Assim, a injegao de cargas nao ¢ favorecida

para nenhum dos contatos.

Para valores maiores que E;/2 (0.475 €V e 0.495 eV) representados nas Figuras F12d e [L.12]]
a injecao de lacunas é prejudicada devido a proximidade da banda de condutancia e, dessa forma,

o inverso acontece: a curva azul(tipo n) é maior que a vermelha (tipo p).

4.3 Variacao do comprimento do canal do CNT

Para demonstrar que o CNT-RFET simulado apresenta caracteristicas de transporte balistico,
foram feitos testes com diferentes comprimentos do canal de ¢NT. Os parametros mantidos cons-
tantes estao listados na Tabela [.7al e os valores usados para Leng, Lgate € espacadores de oxido

entre as portas (Sgates) podem ser vistos na Tabela
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Figura 4.12: Curvas de transferéncia do CNT-RFET simulado para diversos tamanhos de ¢g},
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’ Parametro ‘ Valor ’ Lepnt (nm) ‘ Lgate (nm) € Sgates (NM) ‘

dent 1.0 nm 92 30
Ss.d 1 nm 122 40
Gsb 0.425 eV 161 51
€ox 3.9 200 66
€sp 3.9 302 100
(a) Pardmetros constantes (b) Lents Lgate € Sgates variados

Tabela 4.7: Parametros da simulacao de variagdo do comprimento canal

A escolha dos pardmetros se deu da seguinte maneira:

dent € os valores de L¢y foram decisao de projeto.

® 554 ¢ o menor valor de espacador de 6xido permitido pelo simulador.

¢dsh € a altura da barreira calculada de acordo com o didametro escolhido.

e Os valores de €y € €5, 530 0 padrao de permissividade do ¢xido.

Lgate € Sgates S€gUiram uma propor¢ao de 33% do Ly simulado.

As curvas resultantes para cada valor de L.y estao na Figura I3l As correntes de dreno
observada nas Figuras E13al 130 EE13d e . 13d possuem o mesmo valor, demonstrando que sao

independente a Lept.

No entanto, como mencionado no Capitulo [2, o canal apresenta a caracteristica balistica até
o ponto do caminho médio livre, que para CNTs é de 100 nm. No caso da simulagdo, Lyt pode
ser estendido até algumas centenas de nanoémetros, pois o simulador COOS supde que nao havera
espalhamento. Finalmente, L.yt = 200 nm foi escolhido como melhor valor para esse estudo de
CNT-RFETS.

4.4 Otimizacao da geometria

Os parametros variados nessa investigacao foram primordialmente o comprimento das portas

(Lgate) € a distancia entre os contatos de fonte/dreno e as portas correspondentes (sgq).

4.4.1 Tamanho das portas

Para a investigagao da variagdo do tamanho das portas Lgate N0 CNT-RFET, foram escolhidos
diversos valores de Lgate. E 0s espacadores de ¢xido entre as portas (sgates) foram variados de
acordo. Os valores mantidos constantes na simulagao estdo listados na Tabela [£8a] e os variados
na Tabela

A escolha dos pardmetros se deu da seguinte maneira:
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Parametro ‘ Valor ‘ ’ Lgate (nm) ‘ Sgates (1M) ‘

Lent 200 nm 17 164
dent 1.0 nm 33 132
Ss.d 1 nm 50 98
€ox 3.9 66 66
€sp 3.9 84 30

(a) Pardmetros constantes (b) Lgate € Sgates variados

Tabela 4.8: Parametros da simulacao de variagao do tamanho das portas

Ponto de operacao | Estado | Tensao (V)
a On -2.000
b Transicao -0.004
Off 2.000

Tabela 4.9: Pontos de operacao para o diagrama de bandas da configuragao n para Lgate = 17, 66

e 84 nm

e L.t ¢ o valor definido como 6timo para esse estudo de CNT-RFET.

dent € os valores de Lgate foram decisao de projeto.

® 554 ¢ o menor valor de espagador de éxido permitido pelo simulador.

¢dsh, € a altura da barreira calculada de acordo com o diametro escolhido.

Os valores de €5 € €5p sd0 0 padrao de permissividade do 6xido.

Os valores de Sgates foram variados de acordo com o Lgate para preencher completamente
Lent = 200 nm.

As curvas de transferéncia em escala linear para os valores listados na Tabela estdo na
Figura[dJ4l Observando cada uma das imagens, nota-se que comprimentos de porta Lgate menores
que 66 nm apresentam menores correntes. Em [ T4al a corrente é menor que 814, em menor
que 11pA e em EI4d menor que 1240A. Ja para Lgaie de 66 nm e 84 nm (vistas respectivamente
nas Figuras [£14d] e T4d) a corrente se mantem constante em 12uA.

Na Figura [L.T5 tem-se as curvas de transferéncia em escala logaritmica para os valores listados
na Tabela .80 porém essa simulacdes foram feitas considerando tunelamento banda & banda

(BTBT). As figuras mostram que ocorre um aumento em I,¢; para diferentes tamanhos de porta.

A Figura I8l comprova que a razao I, /I diminui quando os tamanhos de porta aumentam

e que, na verdade, o I,f; cresce muito com portas maiores.

Para aprofundar o estudo, Lgate = 17 nm (que gerou a menor corrente I,,) € Lgate = 66

nm foram escolhidos para analise do diagrama de bandas usando os pontos de operagao descritos
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na Tabela Adicionalmente as curvas de saida do CNT-RFET quando Lgate = 17 nm foram
levantadas e estao na Figura 17

Lgate = 84 nm (que apresenta maior corrente I,rf) € Lgate = 66 nm também foram escolhidos
para analise do diagrama de bandas usando os pontos da Tabela

A partir dos diagramas de bandas da Figura foi possivel discernir que, quando o com-
primento da porta é muito curto, um pouco do controle do canal é perdido, até para um mesmo
valor de E;. O controle do canal é melhor quando se tem uma porta maior, fazendo com que I,
aumente. Porém isso s se verifica até certo momento, porque se a porta for muito longa, I,fs
aumenta também. Observando os diagramas da Figura 19, infere-se que uma porta maior tem
controle maior do canal a ponto de ter acesso a banda de valéncia e permitir um maior fluxo de

lacunas.

Para esse estudo, Lgate = 66 nm foi escolhido como tamanho de porta ideal (e em consequéncia,
o valor 6timo para Sgates ¢ de 66 nm). Diferente da otimizacao de outros pardmetros, onde o valor
menor ou o maior apresenta o melhor resultado, o Lgate tem que ser selecionado com cautela,

dependendo da aplicacao desejada.

4.4.2 Distancia entre portas e contatos de dreno/fonte

Foi investigado o efeito da variacdo do comprimento do espacador de 6xido entre os contatos
de dreno/fonte e suas respectivas portas, ou seja, a distancia entre as portas e contatos, também
chamada de sg4.

Os valores mantidos constantes na simulacdo estdo listados na Tabela [ 10al e os parametros
variados sqs € Sgates, €stao na 4. 100

A escolha dos pardmetros se deu da seguinte maneira:

® Lent, dents Lgate € 0s valores de sg g foram decisao de projeto.
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Figura 4.17: Curvas de saida medidas para o CNT-RFET com Lgate = 17 nm

Parametro Valor

L 302
cnt nm ’ Sd,s(nm) ‘ Sgates (nm) ‘
dcnt 1.0 nm
I 20 1 240
nm
jate 0.425 eV 10 220
. €
- 30 180
€ox 3.9
€sp 3.9 (b) sa,s variados

(a) ParAmetros constante

Tabela 4.10: Pardmetros da simulagdo de distancia entre portas e contatos de dreno/fonte

® ¢y, ¢ a altura da barreira calculada de acordo com o didmetro escolhido.
e Os valores de € € €, sd0 0 padrao de permissividade do dxido.

o Os valores de sgates foram variados de acordo com o sgq para preencher completamente
Lent = 302 nm.

As curvas de transferéncia em escala logaritmica resultantes sdo mostradas na Figura[.20l Tais
curvas sdo suficientes para mostrar que quanto maior a distancia entre o espagador e o contato,

menor a corrente. Entao, o tamanho 6timo para sg ¢ ¢ igual a 1 nm.
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Figura 4.20: Curvas de transferéncia do CNT-RFET simulado para diferentes valores de s q

4.5 Otimizacao dos materiais

Os parametros variados nessa investigacao foram primordialmente o didmetro do CNT (dent) €

a permissividade das portas (e,,) e dos espacadores de 6xido (egp).

4.5.1 Diametro do CNT

Foi investigado o efeito da variagdo do didmetro do ¢NT. Os valores mantidos constantes na
simulacao estao listados na Tabela . 1Tal ja os valores usados para dept € ¢g, estao na [4.10D

Parémetro‘ Valor ‘

L 200
Lcnt p i ’ dcnt (nm) ‘ ¢Sb (eV) ‘

gate nm 1.0 0.425

Ss.d 1 nm

; - 1.5 0.284

Sgates nm 2.0 0.213

. 3.9

€sp 3.9 (b) dent € ¢sp correspondentes usados na simulagio

(a) Pardmetros constantes

Tabela 4.11: Parametros da simulacao de variagdo do diametro do CNT
A escolha dos pardmetros se deu da seguinte maneira:

® Lent, Lgate, Ss,d € Sgates 520 0s valores definidos como 6timos para esse estudo de CNT-RFET.

e Os valores de € € €5, sd0 0 padrao de permissividade do dxido.
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Figura 4.21: Curvas de transferéncia do CNT-RFET simulado para diferentes valores de dcpyt

e Os valores de d., foram decisao de projeto.

e Os valores de ¢, (altura da barreira) foram calculados para cada didmetro escolhido.

As curvas de transferéncia encontradas, que estdo em escala linear, sdo mostradas na Figura

2Tl E as curvas em escala logaritmica estdo na Figura

Quando o didmetro do CNT aumenta, a largura da banda proibida diminui, como mostrado na
Secao Como a bandgap mudou, a altura da barreira de Schottky é realocada pra continuar
no meio da banda, tornando a barreira menor e permitindo que mais cargas atravessem. Dessa

forma, a corrente aumenta.

Para esse estudo, deny = 1 nm foi escolhido como valor 6timo. Mas se a aplicacdo necessitar

de maiores valores de corrente, maiores d¢, podem ser usados.
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Figura 4.22: Curvas de transferéncia do CNT-RFET simulado para diferentes valores de d¢,t em

escala logaritmica

4.5.2 Permissividade

Foi investigado o efeito da alteracdo das permissividades relativas das portas ey e dos espa-
cadores de éxido €. Os parametros mantidos constantes na simulacao estdo listados na Tabela

HI2al ja os valores usados para eqx € €5, em cada simulagao estao na

’ Parametro Valor

Lent 200 nm ’ Simulagdo ‘ €ox ‘ €sp ‘
dent 1.0 nm
1 3.9139
Lgate 66 nm 2 16 | 16
Ss,d 1 nm 3 16 | 3.9
Sgates 66 nm .
S 0.425 oV (b) €ox € €sp usados em cada simulagéo

(a) Pardmetros constantes

Tabela 4.12: Parametros da simulacao de variagdo da permissividade

A escolha dos pardmetros se deu da seguinte maneira:

® Lent, Lgate, Ss,d € Sgates 520 0s valores definidos como 6timos para esse estudo de CNT-RFET.
e ¢4, ¢é a altura da barreira calculada de acordo com o didmetro escolhido.

e O valores escolhidos para e € €, em cada simulagao foi decisdo de projeto.

As curvas de transferéncia resultantes estdo na Figuraf23l A corrente em j& é um pouco

maior que a corrente em [£.23al mas a maior corrente foi identificada quando e€ox = 16 € €5, = 3.9
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(Figura .23d). Isso indica que é melhor usar materiais de alta permissividade no dielétrico de

porta.

Para esse estudo, no entanto, foi escolhido usar e.x e €sp

permissividade do 6xido.
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Figura 4.23: Curvas de transferéncia do CNT-RFET simulado para diferentes valores de €, € €4

4.6 Resumo dos resultados das simulagoes

Apés diversas simulagoes investigando o comportamento do CNT-RFET, ao variar a geometria

e os parametros do material, os valores considerados 6timos foram escolhidos e estao listados na

Tabela

A especificacao e definicao dos pardametros para tais simulagoes foi feita em busca do melhor

desempenho geral do transistor estudado. Cada parametro foi exaustivamente averiguado, par-

tindo de valores minimos para méaximos a procura dos limites do dispositivo para verificar seu uso

em diferentes aplicagoes. Para muitos pardmetros, o valor selecionado como 6timo reflete a maior

corrente I,, encontrada na simulacao.
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Parametro Valor

Lent 200 nm
dent 1.0 nm
Lgate 66 nm
Ss,d 1 nm
Sgates 66 nm
Dsb 0.425 eV
€ox 3.9
€sp 3.9

Tabela 4.13: Valores 6timos para o transistor estudado

’ Parametro ‘ Valor

I, 12 A
Ion/Los; | 1.09¢ — 12 A

Tabela 4.14: Valores obtidos para transistor estudado simulado com os valores 6timos

As curvas de transcondutancia mostram que o CNT-RFET funciona bem em modo de amplifi-
cagdo, enquanto a razao I,,/l,rs demonstra a melhor forma de aprimorar a velocidade e diminuir

a corrente de fuga. Os valores medidos para tais pardmetros estao na na Tabela 141
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Capitulo 5

Conclusoes

Este trabalho apresenta o estudo de implementacao de transistores reconfiguraveis de nanotu-
bos de carbono. A reconfigurabilidade do CNT-RFET é possivel de ser atingida com a aplicagdo do
modelo de transporte balistico para pequenos canais, onde uma carga quando injetada no canal
nao sofre espalhamento e portanto mantém sua energia total, e o tunelamento é considerado para

a injecdo de cargas.

O simulador de dispositivos CO0S foi usado para a solu¢ao deste modelo de transporte (nomea-
damente o calculo da equacado de Poisson e da densidade de cargas para determinacao da corrente
em cada ponto de operagao). Os resultados numéricos obtidos com o simulador foram visualizados
usando a ferramenta MATLAB.

O prototipo de OCNT-RFET simulado usa duas portas que circundam o canal: uma de pro-
gramacao posicionada no contato de dreno e uma de controle posicionada no contato de fonte.
A voltagem aplicada nas portas definem se o transistor terd configuragdo p-FET ou n-FET. Foi

observado o comportamento completamente simétrico de ambas configuragoes.

O dispositivo considerado 6timo para o propdsito do estudo possui dept igual & 1 nm, Leyg de
200 nm, Lgate de 66 nm e sgq de 1 nm. Além de ¢g, = 0.425 eV e permissividades relativas e e

€sp iguais a 3.9 €.
A corrente I,, medida no ponto de saturacao foi de 12uA. A razao Io,/I,f¢ foi de 1.09 x 10712,

As investigacoes de otimizacao de geometria do CNT-RFET mostraram que uma menor distancia
entre os contatos de fonte/dreno e suas respectivas portas fornece a maior corrente. Ademais, o
tamanho ideal de porta Lgate deve ser escolhido de acordo com a aplicacdo esperada para o
transistor. Uma porta muito pequena apresenta diminui¢ao na corrente I,y,, enquanto uma porta

muito grande tem um razao Io,/I,fs bem maior.

A otimizacdo dos materiais mostrou o que ja era esperado da teoria de CNTs. O uso de
maior didmetro do nanotubo na simulagdo acarreta a diminui¢do do tamanho da banda proibida,
aumentando a corrente. E o uso de um valor maior da permissividade do 6xido da porta ey

também proporciona um aumento da corrente.
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Outro resultado revelado foi que o comprimento do canal deve respeitar a caracteristica de
transporte balistico, que deixa de funcionar bem para L¢,t maiores que 100 nm devido ao caminho

médio efetivo do CNT.

Dessa forma, cada projetista tem que escolher quais valores dos pardmetros sdo mais interes-
santes a serem usados no CNT-RFET para a aplicagdo desejada. Por exemplo, se uma corrente
maior no estado on é mais vantajosa, é encorajado o uso de maiores tamanhos de porta, mas se
o desejado for um circuito mais rapido, com menor corrente no estado off, uma porta menor é

recomendada.

Os valores usados no prototipo foram considerados 6timos para a demonstragao de funciona-
mento do CNT-RFET, pois demonstram que é viavel a construcao bem sucedida de um transistor
reconfiguravel de nanotubos de carbono com o uso de uma porta de programagao e uma de con-

trole.

5.1 Trabalhos futuros

Com base nos resultados de simulagao demonstrados neste trabalho, um modelo compacto
para CNT-RFET poderia ser desenvolvido para ser usado na simulagao de circuitos. Isso daria a
oportunidade de explorar novas topografias de circuitos, aproveitando o maximo da reconfiguragao

dos prototipos de RFETS apresentados.

Além disso, o simulador cO0S, que ja fornece suporte para CNT-FETs, pode ser calibrado e

aprimorado para simulagoes de transistores reconfiguraveis.

Outra iniciativa seria modelar as curvas do RFET com um circuito equivalente (modelo com-

pacto) e usar tal modelo para projetar circuitos reconfigurdveis.
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I. APENDICE

I.1 Cébdigo de entrada comentado

Com base nos arquivos de entrada usados na simulacao de tunelamento do FET (secao B.2), a
estrutura de c6digo a seguir foi elaborada e empregada nas simulag¢es do transistor reconfigurdvel
CNT-RFET (secao B4 usando o simulador coos (secao BI]). Vale notar que este é apenas um

detalhamento do cédigo de entrada, para as simulagoes diversos valores foram alterados de acordo.

No arquivo de entrada, o primeiro bloco é o de estrutura (STRUcture), onde os materiais sdo

definidos.

STRUcture

&GEN_INFO spat_dim=2 coor_sys=’cyl’ device=’user’/

&REGION_DEF
&REGION_DEF
&REGION_DEF

&REGION_DEF
&REGION_DEF

&REGION_DEF
&REGION_DEF
&REGION_DEF
.STRUcture

reg_mat=’SEMI’
reg_mat=’SDIO’
reg_mat=’SDIO’

reg_mat=’GATE’
reg_mat=’GATE’

reg_mat=’0XID’
reg_mat=’0XID’
reg_mat=’0XID’

mod_name=’CNTO’
mod_name=’SHKY”’
mod_name=’SHKY’

mod_name=’GATE’
mod_name=’GATE’

mod_name=’0XID’
mod_name=’0XID’

mod_name=’0XID’

low_xyz=0 0.5e-9 upp_xyz=680e-9 0.5e-9 /
low_xyz=0 0 upp_xyz=0 20.5e-9 cont_name=’S’/
low_xyz=680e-9 0 upp_xyz=680e-9 20.5e-9 cont_name=’D’/
low_xyz=85e-9 0.5e-9 upp_xyz=115e-9 20.5e-9 cont_name=’G1l’/
low_xyz=565e-9 0.5e-9 upp_xyz=595e-9 20.5e-9 cont_name=’G2’/

low_xyz=0 0.5e-9 upp_xyz=85e-9 20.5e-9 /
low_xyz=115e-9 0.5e-9 upp_xyz=565e-9 20.5e-9 /
low_xyz=595e-9 0.5e-9 upp_xyz=680e-9 20.5e-9 /

Em GEN__INFO, a dimensao espacial da equacao de Poisson e o sistema de coordenadas sao

especificados, o uso de “device = ‘user”’ indica que o simulador devera usar as dimensoes definidas

pelo usuario.

A primeira regiao definida é um semicondutor (no caso, um CNT) de 680 nm. Em seguida, sao

definidos os contatos:

e Contatos de Schottky:

1. Fonte (source) com altura radial de 20 nm.

2. Dreno (drain) com altura radial de 20 nm.

e Contatos de Porta:

Contato de Porta (gate 1) com comprimento de 30 nm e uma camada de 20 nm de

espacador de éxido.

Contato de Porta (gate 2) com comprimento de 30 nm e uma camada de 20 nm de

espacador de éxido.
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Entao sao definidos os espagadores de 6xidos do ¢NT. Como sao usados dois contatos de porta,
se faz necessario o uso de trés regides de espagadores para envolver completamente o nanotubo.

Depois vem o bloco de modelo (MODEL), que contém pardmetros do modelo para diferentes
estruturas.

MODE1

&SEMI mod_name=’CNTO’ material=’CNT’ band=’user’ scat=’user’/
&SCHOTTKY mod_name=’SHKY’ phi_sb=0.425 /

&GATE mod_name=’GATE’ t_ins=5e-9 eps_ins=3.9 /

&0XIDE mod_name=’0XID’ eps=3.9 /

.MODE1

Cada sub-bloco define os parametros das regioes ja descritas no bloco de estrutura, para tanto

o “mod__name” deve ser igual em ambos os blocos.

o &SEMI: regiao de semicondutores. “material” contém o nome do material semicondutor,

nesse caso tem-se um CNT.

e &SCHOTTKY: regiao de contatos de Schottky. “phi_sb” é a altura da barreira de Schottky.

b 2

o &GATE: regidao de contatos de porta. “t_ins” é a espessura do Oxido e “eps_ins” é a

permissividade relativa do 6xido da porta.
o &OXIDE: regiao de 6xidos. “eps” é a permissividade relativa do o6xido.

Em seguida, vem o bloco de banda (BAND), que contém informagoes sobre o modelo de
estrutura de bandas.

BAND
&CNT dcnt=1.0e-9 nsub=2 carrier= ’elec’ ’hole’ /
.BAND

O sub-bloco &CNT define a estrutura de banda de um CNT unidimensional. “dcnt” é o
didmetro do tubo, “nsub” é nimero de sub-bandas e “carrier” sao os tipos de portadores de carga
(elétrons, lacunas).

Depois vem o bloco de perfil (PROFile), que contém informagoes sobre o perfil de dopagem.

PROF

&CONST_DOP type=’ACCE’ d_con=1.0e9 low_xyz=0 0.5e-9 upp_xyz=50e-9 0.5e-9 /
&CONST_DOP type=’DONO’ d_con=0.0e7 low_xyz=150e-9 0.5e-9 upp_xyz=200e-9 0.5e-9 /
&CONST_DOP type=’DONO’ d_con=5.0e7 low_xyz=150e-9 0.5e-9 upp_xyz=200e-9 0.5e-9 /
&CONST_DOP type=’DONO’ d_con=1.0e8 low_xyz=150e-9 0.5e-9 upp_xyz=200e-9 0.5e-9 /
&CONST_DOP type=’DONO’ d_con=2.0e8 low_xyz=150e-9 0.5e-9 upp_xyz=200e-9 0.5e-9 /
.PRO

O sub-bloco &CONST_ DOP define a dopagem constante para uma determinada regido.
“type” indica se a regiao é receptora (“ACCE”) ou doadora (“DONO”) de cargas. “d_con” é
a concentragao de dopagem.

Depois vem o bloco de discretizagdo (DISC), que contém informagoes sobre a discretizacao
espacial para a equacao de Poisson.
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DISC

&RANGE_GRID disc_dir=’x’ disc_fun=’"LIN’ intv_pnts=0 680e-9 681/

&RANGE_GRID disc_dir=’y’ disc_fun=’"LIN’ intv_pnts=0 0.5e-9 30 0.5e-9 20.5e-9 21/
.DISC

Cada linha contém:

e “disc_ dir” indica a direcao da discretizacao.

e “intv_ pnts” é a definicdo os pontos de grade no formato “<inicio> <fim> <quantidade de

amostras >".

Em seguida, vem o bloco de solugao (SOLUtion), que informa os pardmetros numéricos utili-

zados para a solucdo das equacOes internas.

SOLUtion
&BS_DC se=’wkb’ niter=50 meth=’bbt’ nmax = 40000/
.SOLUtion

O sub-bloco &BS__DC contém parametros para o solucionador balistico.

e “se = wkb” é 0 modelo de transporte, no caso é balistico semi-classico com uso da aproxi-

macao WKB.

e “niter” é o maximo numero de iteragoes para o solucionador.

7

e “meth = bbt” é o método de célculo de carga, no caso o tunelamento banda-a-banda (band-

to-band tunneling) estd sendo usado.

e “nmax” é o maximo de avaliagdes na funcao de integracao adaptavel.

Depois tem o bloco de polarizagdo da tensdao (BIAS), que informa a tenséo aplicada na simu-

lagao.

BIAS
&BIAS_INFO elem_name=’S’ bias_fun=’TAB’ bias_val= 0 /
&BIAS_INFO elem_name=’D’ bias_fun=’TAB’ bias_val= -1 /
&BIAS_INFO elem_name=’G1l’ bias_fun=’LIN’ bias_val= -6 3 35 /
&BIAS_INFO elem_name=’G2’ bias_fun=’TAB’ bias_val= -3 /
.BIAS

Cada linha informa o nome do contato, o método de intervalo e os valores de tensao.

e “S7 “D” “Gl” e “G2” representam respectivamente os contatos de fonte, dreno, porta 1 e

porta 2.

e “bias_fun” pode ser “TAB”, que significa um valor tabulado, ou “LIN” que linearmente

varre as tensoes no formato “<tensao inicial> <tensao final> <quantidade de amostras>".
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Por ultimo, o bloco de saida (OUTPut), que define como serdo salvas as saidas da simulagao.

0UTPut

&GENERAL name=’Reconfig_transfer’ path=’’ variation=’dip0’/
&EKSC band=’all’ sc_lev=1 /

&BS_SVDC elpa_lev=1 inqu_lev=1 conv=’off’/

&BTE elpa_lev=1 inqu_lev=1/

.0UTP

&GENERAL: contém os nomes de arquivo e caminhos para arquivos de saida.

&EKSC: salva os parametro da estrutura de banda e as taxas de dispersao para um dado k

ou vetor de energia.

&BS SVDC: saida do solucionador balistico.

o &BTE: saida do simulador BTE.

1.2 Comandos do simulador COOs

O comando para rodar um codigo no simulador COOS é:

nohup /usr/coos/mcbte_v071 arquivodeentrada.inp > arquivodesaida.asc &

e /usr/coos/mcbte_v071 é a chamada ao programa do COOS.
e “arquivodeentrada.inp” é um cédigo de entrada como descrito no Anexo [l
e “arquivodesaida.asc” é onde o simulador ira salvar os logs de simulagao, o nome deste arquivo

¢é definido pelo usudrio no préprio comando.

Também foi usado um script linux “build_ all.sh” da forma:

for i in *.inp; do

#echo "compiling $i"

nohup /usr/coos/mcbte_v071 $i > $i.asc &
echo "did $i"

done

Que procura todos os arquivos de entrada terminados em .7np dentro de um mesmo diretério

e usa o comando de rodar do simulador em todos eles.
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