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Introduction

Il était une fois le sable. Constitué principalement d’oxyde de silicium, il est a la
base de 'industrie microélectronique. En effet, le silicium, deuxieme élément le plus
répandu dans la crofite terrestre (environ un quart de son volume), est le principal
constituant des transistors. Le silicium est utilisé, évidemment, pour ses proprié-
tés semi-conductrice et a 'avantage d’étre peu cher comparé a d’autres matériaux
semi-conducteurs comme le germanium. Mais au-dela de son prix, il possede une qua-
lité prépondérante dans ’élaboration de I'empilement métal oxyde semi-conducteur
(MOS), qui est une interface entre sa forme pure et son oxyde de grande qualité.
L’industrie s’est donc appuyée sur ces deux matériaux pour produire 1'élément de
base de la microélectronique : le MOSFET.!

L’augmentation des performances des microprocesseurs passe par l'inté-gration
d’un plus grand nombre de transistors par puce, et donc par la miniaturisation
de ceux-ci. Jusque tout récemment, la diminution des tailles était réalisée grace
a des regles de réduction d’échelle, mais ’apparition de phénomenes quantiques a
tout remis en cause. Ces phénomenes dégradent les performances du transistor et
doivent donc étre mieux maitrisés. Dans cette optique, plusieurs voies sont explorées
et méme, pour certaines, déja utilisées. Par exemple, afin de réduire le courant de
fuite a travers la grille par effet tunnel, I'oxyde de silicium est remplacé par des
matériaux a haute permittivité. Dans le but de réduire le passage tunnel de la source
au drain, qui réduit le controle du transistor, il est envisagé de changer I'architecture
des transistors. Une des voies les plus prometteuses est le transistor a nanofil avec
une grille enrobante [1]. C’est cette architecture que nous avons choisi d’explorer
théoriquement dans ce travail de these.

Ce manuscrit s’articule autour de quatre chapitres, les deux premiers présentant
les méthodes de modélisation et simulation utilisées, et les deux suivants regroupant
les résultats de simulation.

Le premier chapitre décrit 'approche utilisée pour décrire le transport de charges
(électrons ou trous) dans les nano-composants. Nous présenterons les limites des ap-
proches classiques comme le modele de dérive-diffusion [2], I’équation de transport
de Boltzmann [3] ou encore le modéle hydrodynamique [4]. Nous verrons ce qu’im-

plique la prise en compte des phénomeénes ondulatoires comme effet tunnel [6].

IMetal-Oxide-Semiconductor Field-Effect-Transistor



Nous étudierons ensuite 'approche de Landauer [7-9] qui décrit le systéme comme
étant un conducteur balistique relié a deux réservoirs macroscopiques semi-infinis.
Enfin, nous évoquerons 'importance de ’auto-cohérence Schrodinger-Poisson sur le
transport [10].

Le deuxieme chapitre est consacré au formalisme des fonctions de Green hors
équilibre. Nous verrons comment modéliser un composant isolé, puis I'influence des
contacts sur celui-ci via les self-energies [11]. Nous présenterons ensuite le calcul de
ces self-energies a I'aide de la décomposition de Schur généralisée [12]. Nous verrons
aussi que ’approche de Landauer est en accord avec le formalisme des fonctions de
Green et qu’elle permet de calculer le courant dans des dispositifs nanométriques [11].
Enfin, nous présenterons un algorithme de récursion basé sur I’équation de Dyson [13]

qui permet de réduire considérablement le temps de calcul.

Le troisieme chapitre présente une architecture innovante qui a pour but d’amé-
liorer les performances d’un transistor a nano-fils de type n. Avec la réduction des
dimensions, les effets quantiques deviennent de plus en plus importants [14], notam-
ment le courant tunnel entre la source et le drain dii a la réduction de la longueur de
grille. Nous allons essayer de le réduire en utilisant un autre effet quantique : le confi-
nement. L’impact de cette nouvelle architecture, qui consiste a ajouter un créneau
d’oxyde dans le canal, a déja été étudiée dans des transistors double-grille [15]. Nous
détaillerons le principe mettant en jeu des effets quantiques et simulerons, grace aux
outils développés précédemment, un composant dans plusieurs configurations, afin
de voir ce que peut apporter cette architecture.

Le quatrieme et dernier chapitre est consacré a I’étude d’un transistor a nanofil
de type p. Cette étude nécessite une bonne description de la bande de valence.
Celle-ci étant fortement non-parabolique, sa description passe par une approche
multibandes basée sur un hamiltonien k - p [16-18] ou en liaisons fortes [19]. Des
simulations en fonctions de Green dans ’espace des modes basé sur un hamiltonien
k- p ont déja été effectuées par d’autres groupes [20,21], mais "approximation de
I'espace des modes néglige certains couplages. D’autres simulations en fonctions de
Green basées sur un hamiltonien en liaisons fortes full-band ont également déja été
réalisées [22], mais demandent beaucoup de temps et une grande puissance de calcul.
De plus, il a été montré que les principaux effets obtenus en full-band apparaissent
dans une approche k - p six bandes [18,23,24]. Nous utiliserons donc un modele en

fonctions de Green dans l'espace réel basé sur un hamiltonien k - p a six bandes.
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La description 3D du modele que nous avons choisie nous permet de simuler des
transistors intrinseques, mais également de considérer une impureté ionisée dans le
canal. Nous verrons que ces impuretés génerent des couplages supplémentaires qui

compliquent encore la physique de ces dispositifs.






Chapitre 1

Transport électronique dans les

nano-composants

Les dimensions des composants électroniques n’ont cessé de diminuer de facon
spectaculaire depuis plusieurs dizaines d’années. Les dimensions atteignant [’échelle
nanométrique, il n’est plus envisageable d’ignorer le comportement quantique des
électrons. Nous devons donc modéliser les dispositifs nanométriques avec un forma-
lisme quantique.

Dans ce chapitre, nous évoquerons brievement [’approche classique utilisée pour la
modélisation des dispositifs micrométriques et ses limites pour modéliser des dispo-
sitifs nanométriques (chapitre 1.1). Nous étudierons ensuite l’approche ondulatoire
et notamment un des phénomenes les plus importants que cette approche permet de
décrire : Ueffet tunnel (chapitre 1.2). Dans la troisiéme partie de ce chapitre, nous
présenterons la formule de Landauer qui est trés utile pour calculer le courant dans
des dispositifs nanométriques et qui nous permettra d’obtenir un résultat propre au
transport quantique : le quantum de conductance (chapitre 1.3). Enfin, nous verrons
limportance de calculer de facon auto-cohérente les équations de Schréodinger et de

Poisson pour la simulation du transport balistique (chapitre 1.4).



1.1 Approche classique

Les électrons, comme toutes les particules, ont la propriété quantique d’étre a la
fois onde et corpuscule. Il est donc possible d’observer, selon le contexte, des électrons
ayant un comportement particulaire (collisions) ou ondulatoire (interférences). Dans
un systeme de grande dimension, les électrons subissent des interactions avec le
réseau cristallin, qui détruisent leur phase. Ainsi, les phénomenes d’interférences
deviennent marginaux et peuvent étre négligés. Dans ce cas I’équation de transport
de Boltzmann (ETB) [3] peut étre utilisée pour décrire le comportement d'un gaz
d’électrons soumit a un champ électrique. Cette équation est obtenue a partir de
I’équation de Liouville - Von Neumann, qui régit le transport a partir d’'une approche

physique, et s’écrit :

(1.1)

Of(rkt) | Tk Of(r k1) g OU)OF(r ki) _ [9F( k)
ot m or hk Or ok N ot coll

Différents modeles classiques reposent sur cette équation.
Nous pouvons également calculer, a partir de I’équation de Liouville - Von Neu-
mann, I’équation de transport de Wigner (ETW) [25] qui est a I'origine de nombreux

modeles quantiques. L'ETW s’écrit :

Ofw(r,k,t)  hkOfy,(r k,t) [ O0fu(r k1)
Gt SRR gk = | 2GR
ou
O(fuw(r, k,t)) = —i/Vw(T,k‘ — K fu(r, K t)dK (1.3)

est le terme quantique appelé "potentiel quantique de Wigner".

Dans une approche macroscopique, 'ETB est intégrée a différents ordres (ici 0,
1 et 2) afin de relier les parametres macroscopiques entre eux. Ces parameétres sont :

— Concentration des porteurs : n = o5 [ @d®k

— Vitesse moyenne : Up,oy = 55~ [ vg.0d%k

— Energie moyenne : w = 8733” [epd’k

— Flux d’énergie : S = o5 [vg.c.0d%k

avec vy la vitesse de groupe et e I’énergie. L’ETB a intégrer dans notre cas est :
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9 g OU Bz
E <(9> + V., <Ug¢9> + ﬁﬁvk <9> = — <§9>Cou (14)
avec (0) = 25 [ @0d’k

Nous obtenons le systeme d’équation suivant :

%n + V., (N.Umoy) = —Ryer (ordre 0) (1.5)

(Rpet est le coefficient de génération recombinaison étant 'intégrale du terme de
collision)

6 2 F moy — Ymo
= (V) + 2=V, (n.w)—i—an:—n(v = Uma0) (odre 1) (16)

(T étant le temps de relaxation en moment)

% (naw) + V. (n.S) — Finye, = —nM (ordre 2) (1.7)
7—5

(7. étant le temps de relaxation en énergie)

Le modele de dérive-diffusion [2] résulte de I’équation de transport de Boltzmann
dans I’hypothese ou les porteurs se déplacent dans des conditions de quasi-équilibre
[26]. Dans ce modele, I’équation de transport de Botzmann est intégré a I'ordre 0 et
a l'ordre 1. Nous devons ensuite imposer une condition sur I’énergie afin de fermer
le systeme a 'ordre 2. Ici nous considérerons que la température des électrons est
égale a celle du réseau. L’énergie est donc constante et vaut :

3

En multipliant par la charge élémentaire q, nous obtenons les deux équations

régissant le transport du modele Dérive-Diffusion :

0
QETL + Vr(Jn) = _q-Rnet (19)

Jp=q.D,.NV.n+qn.u, E (1.10)

ol p, = £ la mobilité de Iélectron, E le champ électrique et D,, = ,un% le
coefficient de diffusion des électrons. Cette équation couplée a I’équation de Poisson

constitue 'approche la plus développée pour décrire un transport classique.
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Le modeéle HydroDynamique (HD) [4], qui résulte lui aussi de I’équation de Boltz-
mann, est plus complexe et permet de prendre en compte la variation de la diffusion
en fonction de la température. Dans ce modele, on integre jusqu’a l'ordre 2 et on
impose une condition sur le flux énergétique (ordre 3) qui s’exprime de la maniere

suivante [27] :

S =
" 2.q

Jn +n.Q (1.11)

ou @ est le flux de chaleur exprimé par la loi de Fourier et la loi de Wiedermann-

Frantz [28]. Les trois équations régissant le transport du modele HD sont :

0
g5 + V. (Jn) = —q.Rper (1.12)
In = pn-kp.[V.(n.T,) + iEn] — Tm.% (1.13)
kp ot
ﬁ@(n.Tn) +V,(n.8) = E.J, = _3kpTn —Tp (1.14)
2 ot 2 Te

avec T), la température des électrons et T, la température du réseau.
Le modele Energie Balance est une composante du modele HD considérant une

relation entre le temps de relaxation et 1'énergie [29]. Les trois équations deviennent :

0
qan + vr(Jn) = _q-Rnet (115)
In = pn- kB (T,. V. (n) + n.V,.(T,,) (1 + v,) + q.E.n] (1.16)
—_— S)-FJ,=——-—— 1.1
2 ot +Vi(n5) I 2 T. (1.17)
ou v, = % est un terme correctif qui traduit la dépendance en température

du parametre mobilité.

Tant que les dimensions sont suffisamment grandes les interactions inélastiques
limitent les interférences. En revanche les phénomeénes d’interférences deviennent
non-négligeables a partir d'une certaine taille limite. Cette limite est difficile a dé-
terminer. En effet elle dépend autant des électrons eux mémes (énergie, densité...)
que du milieu dans lequel ils évoluent : c’est 'interaction entre les deux qui est dé-
terminante. Des ordres de grandeurs peuvent étre trouvés dans la littérature; par

exemple le GaAs a 77 K a un libre parcours moyen de 0,1 um [30]. Le caractere
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ondulatoire peut méme devenir prépondérant lorsque le potentiel varie de facon
importante sur une dimension de l'ordre de grandeur de la longueur d’onde des
électrons. Afin de calculer 'ordre de grandeur de la longueur d’onde d’un électron,
considérons un électron thermique, c’est a dire un électron dont ’énergie cinétique
est donnée par :
3

Ec == Eth - 5/€BT (118)

ou T est la température et kp est la constante de Boltzmann. Par ailleurs, 1’énergie

cinétique d’un électron dans un potentiel périodique (réseau cristallin) peut s’écrire :

h2k2
2m*

E, = (1.19)

ou k est le module du vecteur d’onde de 1’électron et m* sa masse effective. Cette
expression représente I’approximation dite de la masse effective et est vérifiée lorsque
E. est tres faible. Dans cette approximation, m* représente I'influence du cristal sur
le comportement dynamique d’un électron de faible énergie. Dans le cas d’'un électron
thermique, a température ambiante, 'approximation de la masse effective est bien
vérifiée. Nous pouvons donc calculer le module du vecteur d’onde de 1’électron :
—\/WﬁA:Q—W:—h (1.20)
h ko 3mkgT '

ou A est la longueur d’onde de I'électron. A température ambiante et avec m* = my

k::

(masse de I’électron libre) nous obtenons A = 6,2 nm; pour m* = 0,2 mg on a
A = 13,8 nm. Il ne fait donc aucun doute que dans les composants en Si (ou la
masse transverse m; = 0, 2 et la masse longitudinale m; = 0,9 my) dont la longueur
de grille est inférieure a 20 nm, le comportement ondulatoire des électrons ne peut

étre ignoré.

1.2 Approche quantique

Comme nous venons de le voir, en dega d’une certaine taille, il n’est plus possible
d’ignorer le comportement ondulatoire des particules, le transport devient quantique.
Les effets quantiques peuvent étre séparés en deux catégories : les effets quantiques

électrostatiques (répartition des porteurs et quantification de 1’énergie) et le trans-



12

port quantique (interférences, effet tunnel). Certains modele se contentent de coupler
les effets quantiques électrostatiques avec des équations de transport classique. Le
transport n’est pas quantique!

Le modele Density Gradient consiste a ajouter au potentiel classique un poten-

tiel de correction quantique tel que :

Vi /n
¢n = ¢cla35 + ¢quant avec ¢quant = Q. (7) (121)

a, étant une constante dont l'expression varie selon les approches employées. En

appliquant la méthode des moments a I’équation de transport de Wigner [31] nous

obtenons :
n?
— (1.22)
6mpos
En utilisant la formulation de Bohm [32] nous avons :
h2
a, = — (1.23)
2me ff

Ancona a quant a lui développé une approche microscopique pour déterminer
a [33] :

}‘,—LQ

S (1.24)
12mpos

oy =

Outre le modele Density Gradient, les effets quantiques électrostatiques peuvent
étre ajoutés en résolvant numériquement le systeme Poisson-Schrodinger couplé avec
I'équation de transport de Dérive-Diffusion [34] [35].

Pour prendre en compte, non seulement les effets quantiques électrostatiques,
mais aussi les effets quantiques de transport, il faut coupler I’équation de transport
de Wigner avec celle de Schrodinger [36]. Dans ce cas, la simulation du transport
est effectué grace a la méthode Monte Carlo. Dans un simulateur de type Monte
Carlo, on décompose la trajectoire des particules en un grand nombre de séquences
aléatoires. Durant chaque séquence, un porteur suit une trajectoire déterministe,
puis subit une collision, choisie de fagon aléatoire, qui modifie sa trajectoire. La
répétition de ces séquences permet d’avoir une solution de plus en plus proche de la

réalité et ainsi obtenir le courant, la densité de charges... Cette méthode a I'avantage
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E,=qV,
E(::Ecb
o !>ar.t|cule ¥ Partlcu!e
) incidente transmise
g
wl Ec=Eci l
E=qV,
Position

F1G. 1.1: Représentation schématique d'une particule arrivant sur une barriere de
potentiel. La largeur [ de la barriere est suffisamment faible pour que le passage
tunnel soit possible.

de pouvoir appliquer n’importe quelle équation de transport entre deux collisions.
Nous pouvons trouver dans la littérature du transport classique [3], du transport
classique corrigé [37], les ETB couplées a une résolution de Schrodinger [38], et
enfin, la méthode Wigner-Monte Carlo évoquée précédemment.

Nous verrons dans la suite (Chapitre 2) une autre méthode permettant de simuler
le transport quantique, le formalisme des fonctions de Green hors-équilibre. C’est
cette méthode que j’ai utilisée durant cette these car elle présente plusieurs avantages
par rapport a la méthode Wigner-Monte Carlo dans le cadre des études qui ont été
effectuées, avec notament une grande importance du courant tunnel. Le courant
tunnel est un phénomene qui ne s’explique pas sans une approche ondulatoire et
peut devenir prépondérant dans le comportement électrique d’'un composant.

L’effet tunnel est un des phénomenes les plus spectaculaires et importants de la
mécanique quantique. Avec une approche classique, une particule arrivant sur une
barriere de potentiel ne peut franchir cette barriére que si son énergie est superieure
a I’énergie maximale de la barriere. Ce n’est plus le cas dans une approche quantique.
Le résultat ne peut pas étre déterminé a I’avance : la probabilité de passage n’est
jamais tout a fait nulle ou égale a 1. Ceci s’explique a ’aide de la vision ondulatoire
de la mécanique quantique.

Supposons le systeme représenté sur la figure 1.1. L’énergie totale de la particule

est donnée par £ = E. + E, avec E, I'énergie cinétique, I, I'énergie potentielle. On
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se place dans le cas d'un transport élastique, c’est a dire que I’énergie totale reste

invariante. Avant d’atteindre la barriére nous avons :

27.2

Vo > 1.25
e V0 > 0 (1.2

avec k le vecteur d’onde, E,; I'énergie cinétique de la particule incidente et Vj le
potentiel a gauche de la barriere. La fonction d’onde de la particule est donnée par
V; = e*® cest & dire que I'on suppose une particule libre. Lors du passage de la

barriére nous avons :

2 2

p
Vi 1.26
2m* Ty ( )

E=FEg+qWy =

avec p le vecteur d’onde, E. l'énergie cinétique de la particule au niveau de la

barriere et V}, le potentiel de la barriere. Afin de mettre en évidence 'effet tunnel,
2 9

< 0 et p est donc

nous nous plagons dans le cas ou E.; < q(V, — V), c’est a dire e =
imaginaire. La fonction d’onde associée est une onde évanescente 1y, = e~ 1?17, Si la
largeur de la barriére [ n’est pas trop supérieure a la portée de l'onde évanescente
1/ |p|, alors une partie de I'onde incidente est transmise a travers la barriére : c¢’est
I’effet tunnel. Nous calculons maintenant des ordres de grandeurs associés a cet effet.
Sil=1/|p| iy a approximativement 8 particules sur 10 qui franchissent la barriere
par effet tunnel. Calculons 1/ |p| en vérifiant la conservation de 1'énergie (égalité des

équations 1.25 et 1.26) :

1 72
o] \/2m* (q(Vo = Vo) — Eui) (1.27)

En considérant la masse effective des électrons dans le Si (m* = 0,2 myg) et
q(Vy — Vo) — E; = 0,1 eV, nous obtenons 1/ |p| = 1,4 nm. Une barriere de 1,4 nm
et d’'une hauteur de 0,1 eV est quasiment transparente dans le Si. Nous constatons
que les énergies et les dimensions auxquelles se manifeste cet effet correspondent
aux tailles rencontrées en nanoélectronique.

De la méme fagon qu’une barriere de potentiel n’est jamais tout a fait opaque,
une variation de potentiel implique une certaine réflexion des électrons, méme si
I’énergie cinétique de ces derniers est importante. Nous considérons E. > 0, cela

ne signifie pas que la transmission sera parfaite (égale a 1) [39] (contrairement au
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cas classique). Autrement dit, la transmission a travers un composant n’est parfaite
que si le potentiel ne varie pas fortement le long de la direction de transport. Or
pour faire circuler des électrons il faut appliquer une différence de potentiel aux
extrémités du composant qui dégrade la transmission. Le caractere quantique des
électrons va donc fortement influencer leur transmission et par la méme modifier les

caractéristiques électriques des transistors.

1.3 Formule de Landauer et quantum de conduc-

tance

On considere le systeme constitué des 3 éléments suivants : un conducteur 1D
encadré par deux grands réservoirs d’électrons. Le transport électronique dans le
conducteur est balistique [40], c’est-a-dire que les électrons se déplacent sans subir de
collisions inélastiques. Les deux réservoirs d’électrons G (gauche) et D (droite) sont
macroscopiques (semi-infinis) et a 1’équilibre thermodynamique, c’est-a-dire qu’ils
fournissent et absorbent des électrons sans modifier la distribution de leurs électrons.
On note g et pp leur niveau de Fermi respectifs. Le confinement quantique dans les
directions transverses au transport transforme le continuum d’états électroniques en

sous-bandes appelées modes de conduction. La relation de dispersion des électrons
dE

dk
trouvant dans les états +k vont de G vers D et ceux dans les états —k vont de D

dans les réservoirs est E(k) et leur vitesse est vy = 7 [ } . Les électrons se

vers (. Si 'on connecte le conducteur aux deux réservoirs, a chaque sous-bande n
correspond une transmission 7),(F). Cette transmission, comprise entre 0 et 1, est
la probabilité qu’a un électron d’énergie E de passer d'un réservoir a un autre par
la sous-bande n. Un électron arrivant dans le conducteur aura donc la probabilté T,
d’étre transmis et la probabilité 1 — T, d’étre réfléchi. Le courant transmis par le

mode de conduction n est donc :

ZT (+k)) U+kfg+ ZT E))v_ifp (1.28)

L étant la longueur des réservoirs et fo p les distributions d’électrons dans les ré-

servoirs G et D tels que :
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1

fa= 1.29
1+ exp(E(:L}“G) ( )
et
fo=——' (1.30)
T T enp(Zi) |
Sachant que v, = —v_j et que la transmission ne dépend pas du sens de dépla-
cement des électrons, on peut réécrire I’équation 1.28 :
2e
I = T Tu(Em)efe - fo)
+k
2e dE
= — )Y T, (E(k))— — . 1.31
£ T () e o = ) (131)

Dans les réservoirs de longueur L, il y a un état tous les 27/L dans l'espace
des modes [41]. Les réservoirs étant semi-infinis, L tend vers U'infini. On peut donc

transformer la somme discréte par une intégrale dans I’espace des modes tel que :

d> - %/dk (1.32)

On obtient :

2¢ L dE
L= = [ Tu(E®) S (e — fo)dk
= 2 [ T(B) (o~ fo)aE. (1.33)

Cette équation est la formule de Landauer qui permet de calculer le courant
transmis par un mode de conduction 1D connecté a deux réservoirs semi-infinis [8].
Le courant total transmis par le conducteur s’obtient en sommant les courants de

chaque mode [42] :
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I:Z]n

n

2e
= 5 | TE)fe — [p)dE. (1.34)

On en déduit que la partie essentielle dans le calcul du courant dans le conducteur
1D est le calcul de la transmission entre les deux réservoirs.

Nous allons maintenant nous intéresser a la conductance d’un tel systéme. On
considere un conducteur avec un seul mode de conduction et une transmission par-
faite (T = 1). Ce systéme n’a, a priori, pas de résistance et donc une conductance
infini. On peut calculer le courant dans le conducteur avec la formule de Landauer
(1.34) :

2e [t°°

1=5 | (o= o)iE. (1.35)

Pour simplifier le calcul, on se place a température nulle. Dans ce cas, tous les
états en dessous du niveau de Fermi sont occupés et tous les états en dessus sont

vides. On a donc :

2¢ MDD %€’ +0o0
I = —(/ OdE+/ 1dE+/ OdE)
h —0o0 KD %]

= 2h—e(MG — KD). (1.36)

En définissant V' la différence de potentiel appliquée aux extrémités du compo-
sant, on a —eV = pg — up donc :
2¢e?
I =—Vap. (1.37)
h
On peut voir que méme avec une transmission parfaite, le courant est fini et la
résistance est non-nulle. Cette résistance est l'inverse du quantum de conductance :
GoL_2_ (12,9 kQ) ! (1.38)
Vo h 7 ' '

A noter que ce résultat est également valable pour des températures non-nulles.
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Pourquoi ce conducteur parfait a-t-il une résistance ? Parce que la quantité de cou-
rant pouvant circuler dans le canal de conduction est définie par la fonction de
distribution des réservoirs. Un réservoir quasi-infini peut théoriquement fournir une
quasi-infinité d’électrons (variation en L), mais le courant généré par chaque élec-
tron tend vers 0 car ils sont délocalisés dans le réservoir quasi-infini ce qui offre une
densité de charge linéaire quasi-nulle (variation en 1/L). Ces deux phénomenes se
neutralisent a une constante prés : le quantum de conductance.

Dans les systémes macroscopiques, le courant varie linéairement avec la tension
en suivant la loi d’Ohm. Dans les nanocomposants, le matériau adopte un compor-
tement qui ne peut étre interprété sans quantifier la conductance [43,44] : le courant

évolue par paliers successifs.

1.4 Calcul auto-cohérent des équations de Schro-

dinger et de Poisson

Nous avons vu précédemment que le calcul du courant dans un composant a 1’aide
de la formule de Landauer nécessitait la connaissance des fonctions de distribution
d’électrons dans les réservoirs de gauche et de droite, ainsi que la transmission.
Toute la difficulté est de connaitre la transmission qui dépend du profil de potentiel
dans la région active. Or ce dernier dépend de la différence de potentiel (ddp) et
de la densité de charges dans le composant par l'intermédiaire de 1’équation de
Poisson. Par ailleurs, afin de calculer la densité de charges, il est nécessaire de
résoudre 1’équation de Schrodinger. Les deux équations de Schrodinger et Poisson
étant dépendantes 'une de 'autre (figure 1.2), nous devons les résoudre de fagon
auto-cohérente [10].

Pour simuler un composant électronique composé d’une partie active (canal de
conduction du transistor) et de deux réservoirs, il faut imposer des conditions aux
limites. En effet, les réservoirs étant macroscopiques, il n’est pas envisageable de
simuler la totalité du composant. Il faut donc modéliser les réservoirs en choisissant
correctement les conditions aux limites. Dans notre approche nous considérons les
réservoirs comme étant semi-infinis et a I’équilibre thermodynamique. Ils peuvent
donc injecter et absorber des électrons sans faire varier leur niveau de Fermi. Ceci

implique I’électroneutralité et donc un champ électrique nul, dans le sens du trans-
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s ~

Equation de Poisson

5 A
Densité Potentiel
s )
Equation de
Schrodinger
b v

F1G. 1.2: Calcul auto-cohérent de la densité de charges et du potentiel.

________ ™
1
— qv T
jorp Conducteur de ——
«— O transmission T et de Mo <:1:|
—>
{qVG ddp= VGD _______ 1-T
qVsy 1
____________________ I, 174N N

F1G. 1.3: Représentation schématique du composant comprenant un conducteur (de
transmission 7" et de ddp Vigp) et des réservoirs (de ddp V).

port, aux deux extrémités de la partie simulée du composant. Ces conditions aux
limites adoptées, nous pouvons maintenant résoudre le systeme auto-cohérent. Nous
noterons Vg et Vp les valeurs respectives du potentiel a gauche et a droite de la par-
tie active. Afin de vérifier ’électroneutralité des réservoirs, la densité électronique
doit étre identique aux deux extrémités, np = ng.

Observons ce qu’implique qualitativement la vérification des conditions aux li-
mites. Afin de calculer facilement les densités de charge, nous allons considérer la
température nulle et une tension appliquée V' tres faible ; cette derniere supposition
permet de considérer que la densité d’états est constante sur la gamme d’énergie qui
nous intéresse (on la prend égale a 1). On appelle T la transmission du conducteur.

A Dextrémité gauche nous avons donc (le systeme est décrit figure 1.3) :

ng = (ke —qVe) 1+ (1 =T)) + (up — qVe) T. (1.39)

Dans cette expression, le premier terme de la somme correspond aux électrons
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venant de G (1), dont certains sont réfléchis en G' (1 — T'). Le second terme corres-
pond aux électrons transmis depuis D. Dans les deux cas nous intégrons entre le
bas de la bande de conduction ¢V et le niveau de Fermi correspondant au réservoir

d’origine. Apres simplification on a :

ng = =TqV +2(ug — qVa) . (1.40)

Pour extrémité D nous obtenons avec un raisonnement similaire :

Np = (/LD — qu) (1 + (1 - T)) + (MG - qVG) T+2 (qVG - qVD) . (141)

Dans ce cas, tous les électrons venant de D et ayant une énergie comprise entre
qVp et Vi sont réfléchis (correspond a la bande interdite en G) : ils sont donc

comptés 2 fois. Apres simplification nous avons :

np=Tq¢V +2(up —qVp) . (1.42)

Comme nous 'avons dit précédemment, les conditions aux limites pour ’équa-
tion de Poisson imposent que nous ayons np = ng. Un rapide calcul a partir des

expressions précédentes permet de trouver :

Vap =Vag - Vo=V (1-T). (1.43)

Cette expression, obtenue dans des conditions particulieres (température nulle
et tension tres faible), met néanmoins en évidence un point tres important du trans-
port quantique balistique : si T' = 1 alors Vigp = 0 V. On ne peut donc pas appliquer
de différence de tension aux bornes d’un conducteur dont la transmission est par-
faite. Par ailleurs la réciproque est vraie puisque, comme nous 'avons vu, 7' = 1
a condition qu’il n’y ait aucune variation du potentiel dans le composant : on voit
dans cet exemple 'importance de ’auto-cohérence dans la simulation. Nous vérifions
également que les conditions aux limites adoptées (électroneutralité avec champ nul)
sont en parfait accord avec I’approche de Landauer.

Cet exemple nous permet également de mettre en évidence la notion de résistance
des réservoirs. Si T = 1 la variation du potentiel, due a la différence de tension

appliquée aux extrémités du composant (réservoirs et conducteur), n’aura lieu que
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dans les réservoirs. Afin de calculer cette résistance on peut calculer le courant :

nous sommes dans le cas ou 7' =1 et le courant est donné par I'expression 1.37 :

2q>
J=—=V. 1.44
. (149
- , . h . .
On a donc pour la résistance des réservoirs R,.; = 202 qui est l'inverse du

quantum de conductance. Le quantum de conductance est encaissé dans les réservoirs
mais est propre a tous le systéme réservoirs 4+ conducteur. En effet, les réservoirs
isolés, en tant qu’objet macroscopiques, ont une résistance propre qui n’a rien a
voir avec la résistance que nous venons de calculer. On peut remarquer au final que
cette résistance finie est encaissée sur une longueur infinie (celle des réservoirs) ; cela
permet bien de considérer les réservoirs a 1’équilibre.

Si on suppose que 1" ~ 0, alors on a Vgp =~ V. La différence de tension est
donc presque entierement encaissée dans le conducteur quantique et trés peu dans
les réservoirs. Dans ce cas le conducteur offre une résistance tres importante, tres
supérieure a R,.s.

Cet exemple simple permet de comprendre I'importance de I'auto-cohérence dans
la simulation de composant dont la partie active est un conducteur 1D balistique.
Ceci permet également de souligner le comportement d’un composant (méme par-
fait) ne peut pas étre compris uniquement au regard de sa partie active; il faut
raisonner en intégrant les réservoirs macroscopiques. Cela sera d’autant plus clair
dans le chapitre suivant (chapitre 2) ou l'on étudiera la perturbation apportée par

les réservoirs sur les modes de transmission du conducteur.
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Chapitre 2
Formalisme des fonctions de Green

Ce chapitre sera consacré a l’étude du formalisme des fonctions de Green et a
son utilisation pour la modélisation des nano-dispositifs. Nous verrons, tout d’abord,
ce qu’est une fonction de Green d’un point de vue mathématique avant de la défi-
nir physiquement dans un systéme quantique (chapitre 2.1). Ce chapitre introduira
également la notion de self-energy ainsi que [’équation de Dyson. Nous étudierons
ensuite un simple systeme 1D sans interactions afin de se familiariser avec l'opéra-
teur de Green et les grandeurs physiques qui en découlent (chapitre 2.2). Dans un
troisieéme temps, nous considérerons un systeme ouvert avec un Hamiltonien mul-
tibandes et décrirons l'algorithme de Schur qui permet de calculer les self-energies
dans le cas du Hamiltonien multibandes (chapitre 2.3). Enfin, nous présenterons
l’algorithme de récursion, basé sur ’équation de Dyson, permettant de réduire de

facon significative la taille des matrices a inverser (chapitre 2.4).

23
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2.1 Qu’est ce qu’une fonction de Green?

2.1.1 Point de vue mathématique

Avant de passer au sens physique, il est important de savoir ce qu’est une fonction
de Green d’un point de vue mathématique. Pour cela nous allons tout d’abord poser
le probleme et introduire la notion de distribution de Dirac. Soit x une position, D
un opérateur différentiel linéaire et j(z) une fonction donnée. On cherche ¢(z) la

solution de I’équation aux dérivées partielles linéaire suivante :

Dyp(x) = j(z). (2.1)

On appelle distribution de Dirac (que I'on note §(z)) une fonction nulle pour

tout x # 0 et qui vérifie I’équation suivante :

/gp(ac)é(xo — z)dz = o(xo). (2.2)

On appelle fonction de Green G(z) toute solution de I’équation aux dérivées

partielles linéaire :

DG(z) = d(x). (2.3)

Pour la méme équation aux dérivées partielles linéaire, il existe en général plu-
sieurs solutions G(z). Il est donc indispensable de définir des conditions aux limites
pour que la fonction de Green soit unique. Nous venons de voir que la définition
d’une fonction de Green est composée de deux éléments :

— I'équation aux dérivées partielles linéaire.

— les conditions aux limites.

Nous connaissons maintenant la fonction de Green, mais quel en est l'intérét ?
Le principal intérét réside dans le fait que de la solution ¢(x) de I’équation 2.1 peut

s’écrire sous la forme d’un produit de convolution :

o(x) = (G*j)(z /Gx— (2.4)

En effet, a partir de I’équation 2.1, nous avons :
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Dep(z) = j(x) = / 5z — 4)i(y)dy (2.5)

et d’apres I’équation 2.3 on obtient :

Dop(z) = / IDG(x — y)]j(y)dy. (2.6)

Or D n’agissant que sur x, nous pouvons écrire :

Dp(z) = D / Gz — )j(y)dy. 2.7)

Par simplification de I’équation nous obtenons :

o) = / Glx — y)jly)dy = (G = j)(x) (2.8)

qui est bien solution de I’équation 2.1.

2.1.2 Sens physique

Dans le cas d'un systeme quantique, la fonction de Green est la réponse du
systeme a une impulsion. La fonction de Green est dite retardée si on ne s’intéresse
qu’a l'évolution vers le futur. La fonction de Green retardée représente ainsi la
probabilité de trouver la particule en position ry a l'instant ¢y sachant qu’elle se
trouvait en position r; a instant ¢;. Si on considere un systéme invariant dans le
temps ne dépendant que de I’énergie, I’équation 2.3 devient par transformation de

Fourier :

o(E)G(E)=1 (2.9)
avec o(FE) le symbole de 'opérateur différentiel D, qui est une fonction polynomiale
en F. L’équation 2.9 peut se réécrire comme ceci :

G(E) = (2.10)

o(E)
La fonction de Green indépendante du temps G(F) est donc 'inverse de o(F). De

facon similaire, nous notons que I’équation de Schrodinger indépendante du temps

s’écrit :
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H[p) = Elp) (2.11)

|1) et B étant respectivement les vecteurs propres et les valeurs propres de I'opéra-

teur hamiltonien H. On peut réécrire ’équation 2.11 sous la forme :

(E — H)|v) = 0. (2.12)

Le systéme étant indépendant du temps, on peut montrer que o(E) = (E — H).

D’apres I'équation 2.10, la fonction de Green s’écrit donc dans ce cas :

G(E)=(E—-H)™" (2.13)

Pour que la fonction de Green soit définie pour toutes les valeurs de 1’énergie,
y compris les valeurs propres du Hamiltonien, il faut ajouter a £ — H un terme
imaginaire n qui tend vers 0. Nous venons de définir 'opérateur de la fonction de

Green retardée [45] du systeéme étudié qui s’écrit :

G(E) = lim (E — H +1n)™". (2.14)

n—0+F

Cet opérateur permet, comme nous le verrons plus tard, de calculer de nom-

breuses grandeurs (densités de charges, courant, ...).

2.1.3 Introduction aux self-energies de contact

Avant d’introduire la notion de self-energy, nous allons voir comment traiter
numériquement les différentes parties d’'un composant. Prenons le cas simple d’un
dispositif unidimensionnel constitué de la partie active connectée a deux réservoirs

d’électrons. Le Hamiltonien Hy du composant est :

R d?
2m* ﬁ

ou E,. est le bas de la bande de conduction (ou de la sous-bande), m* est la masse

Hy=E, — + U (2) (2.15)

effective des électrons dans le matériau considéré dans la direction = et U (z) Iénergie
potentielle.
Afin de traiter numériquement ce probleme, il faut définir un maillage le long

du composant. Nous décrivons donc le conducteur continue par N points espacés
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réservon de fil quantique , esevoir de

gauche | a ! droite
————— % —8 - —- ——— -+
2 1 o1 2 3 4 N-1 N N+1N+2

F1G. 2.1: Représentation des sites discrets de la partie active du composant et des
réservoirs de gauche et de droite.

d’un pas constant a. Nous adoptons une représentation en kets |r), r indiquant la
position dans la partie active. Le site |1) est ensuite relié au réservoir de gauche et

le site |N) a celui de droite comme schématisé sur la figure 2.1.

Il faut donc discrétiser le Hamiltonien de I'expression 2.15. Pour cela, appliquons

Hy a une fonction v :

i

om* dx?’

Hotp = (Ec+ U ()¢ — (2.16)

E.+ U (x) peut facilement étre discrétisé et on définit U, comme le potentiel
2
au point |r). Nous discrétisons ensuite el utilisant la méthode des différences
x
finies :

d Ay, d o=t 2.17)

%(@) - dx a

P Prn — 2 + P (2.18)

dz? a?

ou 1, représente 1 sur le site |r). On obtient donc I'expression 2.16 discrétisé :

h2
Ho?/)r - (Ec + U’/‘)¢r - W(wr-l—l - 2% + 7707"—1)

= (Ee+Ur +2t)1h, — thriq — tihr (2.19)
2

2m*a?
forme matricielle :

avec t = qui couple deux sites successifs. L’équation 2.19 peut s’écrire sous
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[ E.+2t+ U, —t 0 0 1
—t E.+2t+ U,
Ho = 0 —t —t 0 : (2.20)
: . E.+2t+Un_; —t
i 0 0 —t E.+2t+Uy |

La fonction de Green du composant isolé est alors donnée par (Equ. 2.14) :
Go(E) = lim (E — Hy + in) L. (2.21)
n—0

Pour définir le composant complet, c¢’est-a-dire la partie active et les deux réser-

voirs (semi-infinis), il faudrait un Hamiltonien de dimension infinie comme celui-ci :

A4+U, 0
0 —t 24U | —t 0
0 —t | A+U1 -t 0
. 0 N 0 . (2.22)
0 ’ ' —t 0
0 —t A+Uy —t 0
0 —t | 24Uy —t 0
0 —t 2t + Uy

Pour des raisons pratiques nous avons remplacé E. + 2t par A dans I’écriture
de la matrice 2.22. Le bloc en haut a gauche représente le Hamiltonien du réservoir
de gauche, le bloc du milieu celui du fil et le bloc en bas a droite celui du réservoir
de droite. Ce hamiltonien présente, sous cette forme matricielle, des dimensions
infinies et ne peut donc pas étre implémenté numériquement. La notion de self-energy
permet de remédier a ce probleme. Il s’agit de considérer I'influence du réservoir
comme une perturbation appliquée a la partie active du systeme. Raisonnons par

exemple sur le premier point |1) de la partie active et appliquons le hamiltonien H :
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HI[1) = —t|0) + (B, + 2t + Uy) [1) — £]2) . (2.23)

|0) appartenant au réservoir de gauche, il ne fait pas partie de la base des |r) (r
allant de 1 & V). Nous souhaitons néanmoins exprimer I'influence du réservoir sur
les sites de la partie active. Nous allons pour cela exprimer |0) en fonction de ces
sites. Soit un électron qui sort du fil (en |1)) pour aller dans le réservoir de gauche

(en |0)). Sa fonction d’onde a la forme suivante :

U (1) = e (2.24)

avec k son vecteur d’onde et x sa position le long du systeme. On en déduit :

Ui (0) = e~ *@=a) — 4y (1) e, (2.25)

Donc d’apres 2.23 et 2.25 nous avons :

H|1) = (E.+2t+Uy) 1) — t[2)—te™ |1). (2.26)
~ ' H
Hpy Ya

Le réservoir G n’a pas d’influence sur les autres sites du systéme car on ne
considére qu’'un couplage au premier voisin. L’influence de G sur la partie active Y

s’écrit donc dans la base des |r) :

—tethe () 0
0 0 :

Yo (E) = ' ' - (2.27)
0 ()

De la méme maniere, nous pouvons calculer X p pour le réservoir de droite :

0 . 0
Sp(E) = K . 0 . (2.28)
0 - 0 —tethe

On peut alors définir le composant complet par Hy+ Xg + Xp. Ceci n’est pas un
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hamiltonien car il dépend de E. Mais nous verrons que ’on peut calculer la fonction

de Green du systeme :

1
C E—Hy—%c-Xp

Cet opérateur, qui définit tout le systéme (fil et réservoirs), a la méme dimension

G(E) (2.29)

que l'opérateur de Green du fil seul (région active). L’intérét des self-energies dans
cet exemple est de transformer un opérateur de taille infinie en un opérateur de
taille finie et de pouvoir ainsi traiter numériquement le probleme.

Remarque : Le calcul présenté ci-dessus n’est pas trés “rigoureux” (ni général).

Un calcul de X p général sera présenté dans le chapitre 2.3.2.

2.1.4 Conséquences physiques des self-energies de contact

Nous venons de voir que les self-energies ont un grand intérét pour le calcul
numérique. Elles nous permettent en effet de modéliser un systéme ouvert (i.e.
infini) avec un opérateur de taille finie. Mais les self-energies que nous présentons
dans la partie qui suit ne sont pas seulement un outil mathématique, elles ont aussi
un sens physique. Soit Hy le hamiltonien de la partie active du composant sans
self-energy. En le diagonalisant, nous obtenons des valeurs propres Ej parfaitement

définies. Avec les self-energies, nous avons :

i

Ho+ 6 +Sp = Heu —

(Te+Tp) (2.30)

ou H,. est la partie réelle donnée par :

ZG+EE+2D+Z$
2 2 '

La partie imaginaire est constituée de T'g = i(Xg — X5) et de I'p = i(Xp — XF).

H,o = Ho + (2.31)

Nous remarquons que la partie réelle est modifiée par les self-energies, ce qui modifie
les énergies propres Ej du syteme. Les self-energies font aussi apparaitre une partie
imaginaire. Cette partie imaginaire crée un élargissement des niveaux d’énergie qui
caractérise la perturbation induite par les réservoirs. Les niveaux ne sont donc plus
parfaitement définis, le temps de vie d’une particule sur ces niveaux n’est donc plus
infini et le transport devient possible. En effet, des niveaux d’énergie parfaitement

définis (i.e. discrets), correspondent a des états non-perturbés du systeme isolé dans
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lequel le transport électronique n’est pas possible. Nous verrons plus tard que la

densité d’états est liée a la partie imaginaire de la fonction de Green :

G(B) = (B = Hyu + 5(Te +Tp)) " (2.32)

Or G n’a de partie imaginaire que pour I'g et I'p non-nuls. I'¢ et I'p sont donc
responsables de 1’élargissement des niveaux, c¢’est pourquoi on les appelle fonctions

d’élargissement.

Nous avons vu au chapitre 2.1.3, que la self-energy de gauche (équation 2.26)

s’écrit dans le cas simple a une bande :

Ye(l,1) = —te. (2.33)

Nous pouvons en déduire la fonction d’élargissement suivante

FG(lal) - Z.(ZG<171> _25(1’1))
= i(—te'* 4 teh)
= 2tsin(ka). (2.34)

Or la relation de dispersion dans le fil est donnée par F = E.+2t(1—cos(ka)) [46].

La vitesse de groupe v, est donc :

1dE  2ta .
Vg = o = 73271(]{:@). (2.35)

Il y a ainsi une relation directe entre la vitesse de groupe et la fonction d’élar-

gissement :

h
Po(L,1) = v, (2.36)

Apres avoir vu leur interét numérique, nous venons de voir que les self-energies
avaient aussi un sens physique. Elles génerent 1’élargissement des niveaux d’énergie,
et donc la limitation du temps de vie des électrons sur ces niveaux, indispensable a

la notion de transport.
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2.1.5 Equation de Dyson

Les fonctions de Green peuvent également se présenter comme des propagateurs,
chaque propagateur caractérisant un chemin possible entre deux états. Considérons
un électron sur I’état |k;) pouvant aller sur I'état |ky) par deux chemins différents.
Si on appelle G et G5 les propagateurs associés a ces deux chemins, la probabilité

de présence de I'électron en |ks) est donnée par :

P = |G\ +|Ga)* + G Gy + GF G, (2.37)

La notion de propagateur permet aussi de formaliser les interactions dues a une
perturbation extérieure. Soit un systeme non perturbé dont le propagateur est donné

par :

Go (E) = lim (E — Hy+in) ™" (2.38)

n—0t

1 représentant 1’élargissement d’un niveau d’énergie, la durée de vie d’un électron
sur ce niveau est 1/7. n tendant vers 0, la durée de vie des électrons dans ce systéme
est infinie. Ce systeme est donc parfaitement a 1’équilibre avec un systéme extérieur.

Si le systeéme est maintenant perturbé, la perturbation peut, en général, se décrire
a l'aide d’une self-energy ¥ (F). Si Iélectron n’interagit pas avec cette perturbation
son propagateur est donné par G = Gy. S’il interagit une seule fois il est donné par
G = GoXGy. Afin de considérer tous les chemins possibles, nous pouvons montrer

que le propagateur d'un tel systéeme perturbé est donné par [47] :

G = Gy + GoEGo + GoXGoEGo + GoSGoEGoEGo + ... (2.39)

Cette expression peut se factoriser par Gy :

G = Go (14 GoS+ Ge? +GiX® + ...)

1 -G
1
= — 2.40

On peut en effet calculer la suite géométrique Swuite = 1+c+c?+c+ ... puisque
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Suite—cx Suite = 1. L’opérateur de Green du systeéme perturbé s’écrit donc d’apres
I’équation 2.38 :

G(E)=(E—-Hy-%(E)™" (2.41)

ou n = 0 puisque X(F) a une partie imaginaire non nulle. () peut bien siir repré-
senter la perturbation apportée par un réservoir sur une région active comme nous
I’avons vu précédemment, mais également définir n'importe quel type d’interaction
(électron-électron, électron-phonon, électron-photon...). L’expression 2.41 est appe-
lée I'équation de Dyson. On peut ’écrire différemment en repartant de ’équation
2.39 :

G = Go+ GGy + GoXGoXGo + GoXGoXGoXGo + ...
= Go+GiX+GaX? + Gp¥® + ..
= Go+ GoE (Go+ GiX 4+ Gix? + ..)
— Go+ GoXG. (2.42)

L’équation de Dyson est une équation générale permettant de formaliser n’im-

porte quel systeme perturbé.

2.2 Opérateur de Green d’un systéme fermé

Nous avons vu précédemment (chapitre 1.4) que pour modéliser correctement un
composant, il est nécessaire de résoudre de maniere auto-cohérente les équations de
Schrodinger et Poisson. En effet, le calcul du courant requiert la connaissance du
potentiel dans la région active, qui est lui-méme dépendant de la densité de charges.

Nous allons maintenant voir comment calculer la densité de charges du compo-
sant dans le formalisme des fonctions de Green. Soit un composant unidimensionnel
orienté suivant la direction z, sans interaction (systeme fermé). La partie active du

composant est définie par un Hamiltonien Hy :

K2 2

2m* dx?

Hy=E. - U (z) (2.43)
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ou E,. est le bas de la bande de conduction (ou de la sous-bande), m* est la masse
effective des électrons dans le matériau considéré dans la direction = et U (z) Iénergie
potentielle.

Soit |k) la base propre de l'opérateur Hy et Ej les valeurs propres correspon-

dantes :

Ho |k) = By, |K) . (2.44)

La fonction d’onde pour 'état |k) en |r) est alors ¢y (r) = (k| r). Pour un tel

systeme on définit la densité d’états comme une somme de pics de Dirac :

— 25 (E — Ey). (2.45)

L’opérateur de Green correspondant a ce systeme défini dans I’équation 2.14
s’écrit :
1

E)=lm ——— 2.4
Go(E) nE(%E Ho+in (246)

Exprimé dans la base des |k) la trace de cet opérateur vérifie I’expression sui-

vante :

Tr(Go(E)) = Zlgg)l+<k|Go(E)|k>

= Z lim ————— (2.47)

n—0t B — Ek +in’

Notons que la trace de cet opérateur est indépendante de la base sur laquelle
Iopérateur est développé. On peut maintenant calculer la partie imaginaire de cette

trace :

. n
m (Tr (Gy(F))) = — lim . 2.48
(TG (E)) = - Pl b (248)
La valeur de la limite tend vers l'infini lorsque E tend vers une valeur propre
E) et elle vaut 0 sinon. On a donc une succession de pics (Dirac) dont la largeur

n tend vers 0. Ceci est assimilable a la densité d’états définie par les pics de Dirac
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dans 'expression 2.45 :

p(E) = S 6(E ~ ) = ——Im (Tx (Gy ())). (2.49)

k

Remarque : Le facteur 1/7 résulte du fait que / dE lim 1 5 =
n—0" (E — Eg)” +n?
On peut également profiter de cette remarque pour voir I'importance de 1 dans
Iécriture de G (E) sans lequel cette intégrale ne serait pas définie.
Nous allons maintenant voir comment aboutir a la densité de porteurs en fonction
de la position, c’est a dire sur chaque état |r). L’'opérateur Gq (F) dans la base des

|r) est donné par I’expression :

N AR (k[ )
rlGo(B)r) = knli%iE—Ean

N ) )

2.50
. n—ot B — By +1in ( )

De la méme facon que nous sommes arrivé a l'expression 2.49, nous pouvons

vérifier que :

m ({r| Go (B :—WZM )6 (E — Ey). (2.51)

Or si l'on calcule la densité de porteurs sur chaque état |r) avec une fonction de

distribution fj (k) on a :

n(r) = Zfo ) [ (r
- /dEfo DNCIRICEE:S

_ /dEfo (E) {—%Im((rlGo (E)[r))

~ [ dBsn(E) o (B) (2.52)
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avec

e (B) = [T ({r] Go (B) 1)) (2.53)

qui définit la densité locale d’états. La partie imaginaire de la diagonale de 1'opéra-
teur de Green dans l'espace |r) représente donc la densité locale d’états. Dans le cas
ol nous connecterions des self-energies au systeme, la connaissance de 1'opérateur
de Green nous permettrait de calculer la densité de porteurs dans tout le systeme

et donc de faire le calcul auto-cohérant dans un systeme ouvert.

2.3 Systeme ouvert Multibandes en 3 dimensions

Dans le chapitre précédent nous avons calculé la densité d’états d'un systeme
physique unidimensionnel sans interaction dans I'approximation de la masse effec-
tive. Nous allons maintenant le faire dans le cas le plus général possible. Une partie
du travail de cette these a été de passer d’'un hamiltonien simple bande a un ha-
miltonien plus général afin de pouvoir traiter une gamme plus large de problemes.
Nous allons considérer un conducteur en 3 dimensions (3D) connecté a deux rése-
voirs semi-infini. Nous utiliserons un hamiltonien multibandes afin de traiter le cas
ou les sous-bandes ne sont pas paraboliques et couplées entre elles. Nous verrons no-
tamment qu’une approche multibandes est indispensable pour décrire le transport
des trous dans la bande de valence. Nous utiliserons ensuite les self-energies pour

simuler I'influence des réservoirs comme nous ’avons vu au chapitre 2.1.3.

2.3.1 Hamiltonien multibandes

Soit le hamiltonien 3D & une bande du matériau massif :

]‘;LQ kQ hz k2 h2 k,?
T + Y + z .
2m0 2m0 2m0

Hmassif(l bande) — (2 . 54)

Les dimensions sont infinies et le potentiel périodique dans les trois directions
de I'espace. En revanche, en présence de confinement suivant une ou plusieurs di-

rections, le vecteur d’onde n’est plus défini et doit étre remplacé dans le cadre de la
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)

théorie k - p (que nous étudierons au chapitre 4) par : k, — —ia— si le confinement
z

a lieu selon z. L’équation 2.54 devient :

22 N kL h*o?

2mog  2mg  2mo0z?%’

HlD(l bande) — (255)

Comme nous 'avons vu dans le chapitre 2.1.3, il faut projeter cet Hamiltonien
sur la base de sites (positions de 1 a N, selon la direction z) pour pouvoir le traiter

numériquement. On obtient :

[ 2t —t 0 0 |
e g —t 2
Hip( vande) (kz, ky) = Qm: + sz 0 —t . —t 0 (2.56)
2% —t
0 0 —t 2t
) NoXN. ’

2

avec t = 5 et a le pas entre les sites. Passons maintenant au cas ou deux

2moa
bandes sont couplées entre elles. Dans la direction z, le Hamiltonien du matériau

massif s’écrit :

2mg

h2k2
Pk, >

2mo

Hmassif(Z bandes) (kx =0, ky =0, kz) = (257)

h2k2 +E, ka]

avec P un parametre d’ajustement formalisant le couplage entre les deux bandes et

E, I'énergie séparant les deux bandes en £, = 0.

En considérant un confinement selon z nous obtenons :
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HID(2 bandes)(kx = 07 ky = 0) =

—h? iP
2Zmg tEy 0 212mo L
0 n? iP —n?
) 12myg l 212mg
—h —1P
202mg l
—iP —h?
l 202mq
0

J/

~
2N, x2N,

(2.58)

On passe ici d’'une matrice de dimension N, (dans une description & une bande)

a une matrice de dimension 2/N,. De la méme maniere, si un hamiltonien a N bandes

est considéré :

HlD(N bandes) (kz - 07 ky = 0) =

(2.59)

a] 8]0 0
1671 feo] (8]

0 [ - 0

L lan. ] 7]
| 0 0[BT lan] |

avec « et 3 des matrices de dimensions N. Les « représentent les plans perpendi-

culaires au transport et les [ les couplages entre ces plans. Nous pouvons écrire un

hamiltonien général a N bandes pour n’importe quelle configuration de la maniere

suivante :
[ 1] (4]
[67] o]
=1 0 [87]
K

0 0

8]

N .
[onr ] [0]

0 [57]  [om] ]

(2.60)

Dans le cas trés simple d'un composant unidimensionnel a une bande (chapitre
2.1.3), [a] et [5] sont des scalaires tels que [o;] = E. + 2t + U; et [3] = —t comme
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nous avons pu le voir dans ’équation 2.20. H est de dimension M.

Dans le cas d’'un composant tridimensionnel a six bandes, que nous étudierons
au chapitre 4 avec un confinement selon deux directions (y et z) et un potentiel qui
varie selon I'autre direction (), [a] et [3] sont des matrices de dimension 6 x N, x N,.
H est de dimension 6 x N, x N, x N,.

2.3.2 Self-energy de contact d’un Hamiltonien multibandes

Le composant que nous voulons modéliser est connecté a deux réservoirs G et
D. 1l nous faut donc calculer les Self-energies simulant les réservoirs semi-infinis

connectés au composant qui a pour hamiltonien H3p(N bandes). Le hamiltonien total

s’écrit :
[Hc] [7] [0]
Hcomposant = [7—+] |:H3D(N bandes)] [T] (261)
[0] 7] [Hp]
r=| o [ (262)
5] [0]

le couplage entre les différentes parties,

Ho=| = 1810 (2.63)
[6%] lea]  [B]
I 0] [B*] [oa] |

le hamiltonien du réservoir semi-infini de gauche et
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[ fan] (8 [0] -]
g, | B land 18] .60
o [t

le hamilonien du réservoir semi-infini de droite. Nous présentons ci-dessous le cal-
cul de la Self-energy Y du réservoir de droite. Un raisonnement identique permet
d’aboutir a I'expression de son homologue du contact de gauche. Pour cela, nous
considérons un conducteur de hamiltonien Ho connecté, via la matrice de couplage
7, a un réservoir de hamiltonien Hp. La matrice du hamiltonien présente la forme

suivante :

[He] - [7]
1 (Hy] ] . (2.65)

La matrice de la fonction de Green G' du systéme total s’écrit donc :

-1

(Ge]  [Gep]
(Gpel]  [Go]

[(E+in) I — Hel —[7]

“= S (B4 - Hy)

(2.66)

ou [G¢] et [Gp] sont respectivement les fonctions de Green du conducteur et du
réservoir D. [Gepl et [Gpe] sont les fonctions de Green qui couplent le conducteur

au réservoir.

Nous déduisons de 'égalité (2.66) le systeme a deux équations suivant :
[(E+in) I — Hel[Go] — [7][Gpe] =1 (2.67)

— [7"]1Gcl + (E +in) I — Hp] [Gpc] = 0. (2.68)

A partir de ’équation (2.68) nous pouvons écrire :

[Gpe] = [Gp) [77] [Ge] (2.69)

ou
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(Gp] = [(E +in)I — Hp|™". (2.70)
En utilisant 2.69 dans 2.67, nous obtenons :

-1

[Gel = [[(E +in) I — He] = [7][Gp] [7"]] (2.71)

Nous pouvons donc en déduire que Xp = 7Gp71t. Hp étant de taille infinie, il ne
semble pas évident de calculer Gp et encore moins Y p. Supposons néanmoins que

Gp soit connue et que son écriture matricielle s’écrive :

Gp=| [Gu] [Gu] - (2.72)

ot les [G};] sont des blocs N.N,,.N, x N.N,,.N, de méme dimension que [5]. On peut

calculer Xp tel que :

0 - - 0]
Sp—rGprt— | - 3 | (2.73)

: [0] [0]

[0 -~ [0] [BGooBT]

Y p est donc de dimension NV x N, x N, x N, et ne dépend que du premier bloc
de dimension N x N, x N, de l'opérateur de Green G'p. Il nous reste maintenant
a calculer le premier bloc [Ggg]. Pour cela nous allons considérer deux hamiltoniens

pour le réservoir de droite :

Un Hamiltonien complet tel que nous ’avons déja défini :

lan] [B] [0]

[6%] Jan] [B] -
Hp| = : 2.74
[Hp) o B - - (2.74)

ayant comme opérateur de Green (également déja défini) :
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(2.75)

Nous considérons également un systeme similaire dans laquelle le premier plan

n’est pas connecté. Son hamiltonien est donc donné par :

o] 0] 0] -]
0] [an] (4]
hp] = 2.76
o 0] [B*] [on] 270
et son opérateur de Green a la fo_rme : —
[ [g00]  [O] ]
9o — [O] [911]  [921] (2.77)
[921]  [g22]

La seule différence entre ces deux réservoirs tient a la présence ou pas du couplage
[3] entre le site |0) et le reste du systeme. Gp représente donc le méme systéme que
gp a une “perturbation pres”. Il est ainsi possible de relier ces deux opérateurs de

Green par la formule de Dyson (Equ. 2.42) :

Gp =gp +9pdGp (2.78)
ou J représente la perturbation qui est donnée par :
[0 [ [
+ 0 0 .
)= 571 1ol H . . (2.79)
o} [of o

Calculons les premiers blocs de la matrice gpdGp :
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[9005(;10] [9005+G01] m

gpdGp — | 97 Gl on PG 17 . (2.80)

7] 7] [7]

Parmis ces blocs, seul le premier terme [Ggg| intervient dans le calcul de Xp.

D’apres les deux équations précédentes nous avons :

Goo = goo + 9008G1o
G = 04 91187 Goo. (2.81)

On a donc :

Goo = goo + 9091187 Goo. (2.82)

Or g1 = G puisqu’ils représentent tous les deux le premier bloc de I'opérateur

de Green d’un réservoir infini. On a finalement :

Goo = goo + 900BGoo3 Goo (2.83)

avec goo = [EI — ay]~' Vopérateur de Green d’un site isolé. Il faut donc résoudre
I’équation matricielle 2.83 afin de trouver Gog pour chaque énergie E considérée. A
cette fin, nous utilisons une technique mathématique qui repose sur la décomposition

de Schur [12]. Cette approche a I'avantage d’étre non itérative et rapide.

2.3.3 Décomposition de Schur

La décomposition de Schur est une méthode de décomposition de matrices. Elle
permet de décomposer une matrice carré complexe A en trois matrices, une étant
triangulaire superieure et les deux autres unitaires. Comme nous venons de le voir,
le calcul des self-energies nécessite de connaitre le premier terme Gy de 'opérateur
de Green des réservoirs. Pour cela, nous devons résoudre ’équation matricielle 2.83.
Nous allons voir dans ce chapitre comment résoudre cette équation quadratique en

utilisant une décomposition de Schur. Nous allons d’abord modifier I’équation 2.83 :
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Goo = goo + 9oo3Goo8" Goo. (2.84)
)

D’apres Dyson 'équation 2.84 peut se réécrire sous la forme :

Goo = (E— o — E)_l
= (E - — ﬁG00ﬁ+)71. (285)

Pour un systeme orienté selon la direction z et confiné selon les deux autres
directions, « représente le Hamiltonien transverse et sa matrice est de dimension
N x Ny x N..

En notant X = Gyo8T 'équation 2.85 devient :

X=(E—a-pX)'g" (2.86)

BX*+ (a—E)X +8T=0 (2.87)

X243 Y a—-E)X + 57181 =0. (2.88)
B C

Nous obtenons donc une équation matricielle quadratique de la forme X2+ BX +
C = 0 a résoudre. Pour cela, nous allons utiliser la décomposition de Schur.

Définissons tout d’abord la matrice suivante :

0 I
—C -B

F= (2.89)

de dimension 2 x N x N, x N, avec I la matrice identité de dimension N x N, x V.

Nous multiplions ensuite F' par une matrice telle que :

1)

X est solution de 2.88 si et seulement si [12] :

1 1
-11)x o

X
—-C —-BX

F . (2.90)

F
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cest a dire si X2+ BX +C = 0.
F peut se réecrire a I’aide d’une décomposition de Schur :
F=QTQ" (2.92)

ol ) est une matrice unitaire (QQ* = 1) et T une matrice triangulaire supérieure.

Ces matrices sont de dimension 2 x N x N, x N, et s’écrivent sous la forme :

Q= Q1 Q2 (2.93)
Q21 Q2
et
T T
T=1|"" "R (2.94)
O Ty
Toutes les solutions de I’équation quadratique sont de la forme :
X = QuQrl (2.95)
En effet, admettons que X = Q2 Q;;'. Nous avons FQ = QT :
0 I Qu Q2 _ Qu Qe Ty Tio (2.96)
-C -B Q21 Q2 Q21 Qa2 O Ty
Et d’apres I'équation 2.96 :
Q21 = QuTn (2.97)
et
—CQ11 — BQa1 = QaTh1. (2.98)
La multiplication de 2.98 par Q7' conduit & :
—C — BQaQy; = QuTu Q- (2.99)

D’apres 2.97 nous avons :
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T = Q' Qo1 (2.100)

On remplace 2.100 dans 2.99 et nous obtenons :

—C - BQ21Q1_11 = Q21Q1_11Q21Q1_11' (2.101)
X X X

On a bien X2+ BX +C = 0 donc X = Q2 Q] est bien solution de cette
équation. Cette méthode nous permet donc d’obtenir X = Gyy3T et on peut en

déduire la self-energy Yp qui ne dépend que du bloc [SGoo51].

2.4 Calcul du courant dans le formalisme des fonc-

tions de Green

2.4.1 Calcul de la densité de charge et du courant

Connaissant les self-energies des réservoirs, nous pouvons désormais calculer la
densité de porteurs et le courant dans le dispositif.

La densité de porteurs dans le dispositif, comme nous I’avons vu dans 1’équation
2.52 dans le cas d’un systeme fermé, se calcule a partir de la densité locale d’états.
Cette derniere est directement liée a la partie imaginaire de G. Nous allons donc

calculer cette partie imaginaire :

Im(G) = %(G —ah. (2.102)

Si nous nous plagons dans le cas d’'un modele a deux résevoirs, I’équation 2.32

donne :

G=(E—Hg+ %(FG 4 Tp)) ! (2.103)
et son conjugué s’écrit
Gt = (E— Hyu — %(I‘G +Tp)) L (2.104)

Nous avons donec :
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1 1 I'e+1p
Im(G)=-(G-G") == . 2.105
m( ) 2( ) 2<E_Hrel)2+i(FG+FD)2 ( )

La trace de la partie imaginaire est, a un facteur pres, la densité d’états (DOS)
dans le composant. La densité de porteurs s’obtient ensuite en multipliant la DOS
par la fonction de Fermi-Dirac du syteme. Le systéme étant hors-équilibre, deux
fonctions de Fermi différentes (relatives a chacun des réservoirs) interviennent. II est
donc nécessaire de calculer séparément les contributions associées a chaque réservoir.

Pour cela, nous allons faire le calcul suivant :

+ I'e+Tp
Gle+Ip)GT = (E = Hra + 5(Ta +Tp))(E = Hrq — 5(Ta + T'p))
B I'e+T1p
 (E-H)?+ 1 +Tp)?
= 2Im(Q). (2.106)

Nous avons donc séparé en deux contributions la partie imaginaire de GG qui peut

donc s’écrire :

1
Im(G) = S(GT6G + GTpGY), (2.107)

ou GT'¢G™T est associé a la densité d’états des électrons injectés depuis le résevoir de
gauche et GT' pG™T de ceux injectés depuis le réservoir de droite [11]. Nous définissons

les fonctions spectrales Ag et Ap telles que :

_ +
G — .
Ag = GTeG (2.108)

et

Ap = GT'pG™. (2.109)

1 1
Nous pouvons écrire les densités locales d’états — (r|Ag|r) et — (r|Ap|r) res-
s
pectivement pour les charges injectées depuis le réservoir G et pour celles injectées
depuis le réservoir D. La densité totale de charges dans le composant s’exprime alors

de la maniére suivante :



48

1

n(r) = %/[fo(E,uc) (rlAclr) + fo(E, up) (r|Ap|r)] dE (2.110)

avec fo(E, ug) et fo(F, up) respectivement les fonctions de Fermi des réservoirs G
et D.

Nous pouvons également calculer la transmission du composant et en déduire le
courant le tranversant grace a la formule de Landauer. En effet, la transmission peut
s’écrire [11] :

T(E) = trace(Apla)
= trace(Agl'p), (2.111)

et la formule de Landauer (1.34) permet de calculer le courant a partir de la trans-

mission. Le courant vérifie donc ’expression :

1= =2 [ Uo(B 6) ~ (B, u)] T(E)IE
= 2 [ 1o, 16) — ol up)] trace( ApT6)dE
_ _2h_€ ol B, i) — folE, up)] trace(AgT p)dE. (2.112)

Ainsi la connaissance des self-energies, du poteniel et du hamiltonien de la partie
active, permet de calculer la fonction de Green du systeme a partir de laquelle seront
déduits le courant et les charges. Le cas des systémes 3D, dont la fonction de Green
nécessite I'inversion d’une matrice de tres grande taille, constitue un défi numérique.
Afin de réduire le temps de calcul, nous avons utilisé un algorithme de récursion basé
sur I’équation de Dyson [48].

2.4.2 Algorithme de récursion

Considérons le cas d’un fil discrétisé en IV, points selon la direction du transport,
et en IV, et IV, points selon les directions de confinement. L’algorithme de récursion

permet de calculer la fonction de Green en inversant NV, fois des matrices de taille
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12 11 1 I+1 N-I N,

vl O OO+« O~ Réservoir D

F1a. 2.2: Représentation schématique du plan | connecté aux plans de droite et au
réservoir D, et libre a gauche.

NyN, x NyN, au lieu de matrices de taille N,N,N, x N, N,N,. Dans le calcul qui
suit, la notation G(I, n) représente la matrice de couplage de dimension N, N, entre
les plans [ et n. Comme nous l'avons vu précédemment (2.73), la self-energy des

contacts s’exprime comme :

0] -+ - [0]
ED:TGDT+: : : . (2.113)
: 0] [0]
0] -+ [0] [6GpooBT]

De la méme maniere, on peut montrer que :

[67GeoB) [0 -+~ [0]
EG = T+Gg7' = [O] [O] (2114)
[0] (1)

OrI'p =i(Xp—X}) et T'g = i(Xg —3f) donc seuls I'p(N,, N,) et Tg(1, 1) sont
non nuls. Donc d’apres les équations 2.108 et 2.109 :
A1) = G, 1)Ta(1,1)GH(1,1) (2.115)

et

Ap(l,1) = G(I, N,)T p(N,, N)GF(N,., 1) (2.116)

pour [ allant de 1 a N,.

Nous allons maintenant décrire ’algorithme de récursion. Nous commencons par
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définir G,ign:(1, 1) la fonction de Green du plan [ connectée a droite mais pas & gauche
comme décrit sur la figure 2.2. Afin de calculer cette fonction, nous calculons dans
un premier temps celle du plan N,. Pour cela nous avons besoin de la self-energy du
contact de drain Xp(N,, N,) = BGpeo+ calculée a 1'aide de la décomposition de
Schur. Nous rappelons que 3 est la matrice de couplage entre deux plans successifs.

Nous pouvons alors définir G,z (N, N) la fonction de Green du dernier plan

de droite N, libre a gauche et connectée au réservoir D :

Gright(N:caNJ:> = (E — H — U(Nx) - ZD(nyNx))_l (2'117)

avec H le hamiltonien d’une section transverse et U(N, ) I’énergie potentielle trans-
verse du plan N,. Nous avons maintenant tous les éléments pour commencer la
récursion. Partons du plan le plus a droite (plan NV,) et calculons de plan en plan

Gright jusqu’au plan 1 de la maniere suivante :

Grigne(l,1) = (E — H — U(l) — BGrigne(l+ 1,1 +1)5%)7! (2.118)

[ allant de N, — 1 a 1.

A la fin de la boucle, nous avons calculé G, n:(1,1), la fonction de Green du
premier plan de la zone active (plan 1), prenant en compte I'influence du reste du
dispositif en dehors de celle du contact de source. Comme nous l'avons fait pour le
drain, nous calculons avec ’algorithme de Schur, la fonction de Green du contact de

source et en déduisons la self-energy de la source :

Sa(1,1) = B Gaoob. (2.119)

Nous calculons également la self-energy associée a la partie droite du dispositif :

2m‘ght = BGright(L 1)5+ (2120)

afin de calculer la fonction de Green G(1,1) au premier plan en considérant l'in-

fluence de la partie droite et du contact de source :

G1,1)=(E-H-U(1) = X¢ — Spign) " (2.121)

L’obtention de Ag nécessite le calcul des G(I, 1) fonctions de Green de couplage

entre les plans [ et le plan 1. L’équation de Dyson donne :
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G = Gyight + Grignt V"G (2.122)
O (8 [0 -]

V2 — (61 [o] [0} " (2.123)
o} [0

la matrice couplant le plan 1 au plan 2. Nous montrons que :

G(2,1) = Grignt(2,1) + Grigni(2,2)37G(1, 1). (2.124)

Grignt 0'étant pas connectée a gauche, Gign(2,1) est nulle et finalement :
G(2,1) = Grignt(2,2)87G(1,1). (2.125)

Nous pouvons généraliser cette équation a tous les plans [ jusqu’a [ = N, :

G(1,1) = Gign (1, 1)FG(I — 1,1). (2.126)

De maniére similaire nous pouvons calculer les G(I, N, ) et ainsi obtenir la densité
totale (2.110) et le courant (2.112) traversant le dispositif.
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Chapitre 3

Transistor a nanofil
notch-MOSFET

Dans ce chapitre nous allons décrire une architecture innovante pour les tran-
sistors a nanofil. Cette architecture appelée notch-MOSFET (notch pour encoche) a
pour but d’améliorer le contréle du courant qui se dégrade avec la diminution des
dimensions du transistor.

Nous verrons que cette architecture nécessite une simulation du transport en trois
dimensions dans [’espace réel. En effet l'approche dite de “I’espace des modes” ne
permet pas de simuler correctement un transistor a nanofil n’ayant pas un canal de
conduction invariant le long de l’axe de transport.

Dans une premiere partie, nous verrons le principe de base de [’architecture
notch-MOSFET. Dans une deuxieme partie, nous présenterons le modéle utilisé pour
simuler cette architecture. Dans une troisieme partie, nous étudierons l'influence de

diverses caractéristiques du notch.

23
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Rétrécissement du canal

B Silicium

" Oxyde y

F1G. 3.1: Représentation schématique d’un nanofil en silicium entouré d’oxyde. Le
canal de conduction présente un rétrécissement proche du drain.

3.1 Principe de base

Avec la diminution effrénée des dimensions des transistors, les effets quantiques
deviennent de plus en plus importants. Le courant tunnel augmente notamment avec
la diminution de la longueur de grille. Ce dernier augmente de fagon importante le
courant OFF (courant a 1’état bloquant) et légérement le courant ON (courant a
I'état passant). Il s’en suit une dégradation du rapport Ioyn/Ilorp qui représente
un facteur mérite essentiel dans les transistors. Il est donc important de trouver des
solutions pour diminuer ce phénomene. Le passage par effet tunnel est inévitable car
il est intrinseque au caractére quantique des particules. En revanche il est possible
de le réduire en tirant partie de ce méme caractere quantique. En effet, un autre
effet quantique bien connu est le confinement qui apparait lorsque les dimensions
transverses sont de l'ordre du rayon de Bohr du matériau (4.9 nm pour le silicium)
ce qui est le cas dans les transistors a nanofil. Nous allons donc essayer de proposer

une architecture tirant partie du confinement quantique.

Pour réduire le courant tunnel nous pouvons envisager d’élargir la barriere de
potentiel dans le canal. Pour cela nous proposons d’augmenter localement le confi-
nement en rétrécissant le canal (Fig. 3.1) [15]. Ceci aura comme effet d’augmenter

localement le minimum des sous-bandes et donc de mimer une augmentation de
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Fi1G. 3.2: Représentation schématique de la premiere sous-bande le long d’un nanofil
avec un élargissement de barriere de potentiel en régime ON (Vg = 0.6 V) et en
régime OFF (Vg =0V).

I’énergie potentielle. Ce rétrécissement ne doit pas étre effectué a n’importe quel
endroit du canal. Il doit se trouver coté drain afin d’augmenter la largeur de la bar-
riere tout en évitant de la sur-élevée (ce qui réduirait le courant en régime ON). Afin
d’illustrer cet aspect, nous représentons schématiquement sur la figure 3.2, 'inflence
sur la premiere sous-bande d’un rétrécissement du canal (appelé notch). Dans ce
chapitre et le chapitre 4 nous parlons de représentation schématique de la premiere
sous-bande. Cette pseudo sous-bande est obtenue en calculant le minimum des éner-
gies propres pour chaque plan le long de la direction du transport. Elle n’est pas
exacte mais permet d’expliquer les phénomenes qui se produisent dans le nanofil. La
présence du notch doit générer une augmentation de la largeur de barriere sans alté-
rer le courant thermoionique en ON. Pour cela, la barriere ajoutée ne doit pas étre
trop haute en energie. Idéalement, elle doit étre “cachée” derriere la barriere prin-
cipale. En revanche, en régime OF F' la présence du notch doit élargir au maximum
la barriere afin de réduire le courant.

Dans ce chapitre nous nous proposons de simuler ’effet du notch sur les caracté-
ristiques d’un transistor & nanofil (Figure 3.3). Nous verrons en particulier I'impact

de la géométrie du notch.
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F1c. 3.3: Représentation schématique d’un transistor a nanofil GAA avec un notch
de hauteur h et de longueur L. L’oxyde qui entoure le fil a une épaisseur T,, = 1 nm
et le fil a une épaisseur Ts; = 2 nm. La source, le drain et la grille ont des longueurs
respectives de 4, 6 et Ly, = 7 nm.

3.2 Modéele utilisé

Nous allons considérer un transistor a nanofil de silicium de type n orienté dans
la direction [100]. Nous nous plagons dans I’approximation de la masse effective
(EMA pour Effective Mass Approximation). Selon le materiau utilisé et I'orientation
du nanofil, TEMA permet une description plus ou moins bonne de la structure de
bandes. En 'occurence, il a été démontré que le bas des bandes de conduction d’'un
nanofil de silicium orienté suivant [100] reste parabolique jusqu’a un diametre de 1.5
nm [49-51]. Etant donné que nous ne descendons pas en dessous de 2 nm de diamétre,
I’EMA est donc valable. L’équation de Schrodinger s’écrit donc selon 'EMA avec
les masses effectives longitudinales m; et transverses m; extraites, pour différentes

sections de fil, & partir d'un calcul de structure de bandes en liaisons fortes [52].

Notre modele est basé sur le formalisme des fonctions de Green hors équilibre

couplé de fagon auto-cohérente a 1’équation de Poisson 3D. L’approximation de
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FiG. 3.4: Représentation des six ellipsoides équivalents du silicium massif. En cas
de confinement, les vallées A1, A2 et A3 prennent des énergies différentes.

I'espace des modes [53] est tres intéressante pour gagner en temps de calcul car toutes
les sous-bandes sont considérées comme étant indépendantes les unes des autres.
Le probleme 3D se transforme en N (nombre de sous-bandes prisent en compte)
problemes 1D. Malheureusement cette approximation n’est valable que pour des
nanofils dont le potentiel varie lentement & 1’échelle nanométrique (ce qui n’est pas
du tout le cas pour un nanofil avec notch). Nous devons donc effectuer une résolution
3D dans 'espace réel de I’équation de Schrodinger. L’approche de 'espace des modes
est malgré tout utilisée pour initialiser le potentiel électrostatique. Toutefois afin de
réduire le temps de notre calcul 3D, nous utilisons 'algorithme de récursion décrit
au chapitre 2.4.

Nous avons pour chaque vallée A du silicium (Fig. 3.4) un hamiltonien 3D que
nous devons discrétiser afin de le traiter numériquement. Nous le discrétisons en
utilisant la méthode des différences finies (avec un pas de 0.2 nm) dans les directions
[100], [010] et [001], respectivement, en N,, N, et N, points. Nous obtenons une

matrice de dimension N, x N, x N, de la forme

[041] [5] 0 0
(7] ] (B
H=1 0 [g1] 0 (3.1)
N lan, 1] [O]
0 0 B o]




o8

avec ;] la matrice du iéme plan transverse et [3] les matrices de couplage entre
deux plans successifs. Ces matrices sont de dimension N, x N..

Dans le cas étudié, c¢’est-a-dire un nanofil fortement confiné et de section trans-
verse carrée, les vallées A2 et A3 sont dégénérées. De plus les sous-bandes issues de
la vallée A1 ont une influence négligeable sur le courant car elles sont a tres haute
énergie [54]. Ainsi, nous ne représenterons que les coefficients de transmission et les

spectres de courant issus des vallées A2 et A3.

20 2 _ 35 P
@ —— h=0nm
> 3.0r - h=02nm
c 15} E 25t
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210 Tunnel Thermoionique 8 < Tunnel jonique
@ 2 15}
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Fia. 3.5: a) Coefficient de transmission des vallées A2 et A3, et b) Spectre de
courant en régime OFF (Vi =0 V) pour un transistor sans (h = 0 nm) et avec un
notch (h =0.2nm et L =1 nm). Vps =04 V.

3.3 Résultats de simulation

Dans cette partie, nous analysons l'impact du notch sur les régimes OFF et
ON avec différent parametres comme la hauteur h ou la longueur L du notch. Le
dispositif étudié est un transistor Gate-All-Around (GAA) de section transverse 2 x 2
nm? (hormis au niveau du notch). La source et le drain ont des longueurs respectives
de 4 et 6 nm. La longueur de grille L, est de 7 nm et I'oxyde qui entoure le fil a
une épaisseur 7,,=1 nm. La tension de drain Vpg est constante et égale a 0.4 V. La
tension de grille Vi, quant a elle, varie de 0 V (régime OFF) a 0.6 V (régime ON).
Le dopage de la source et du drain est de 10?° cm~3. Nous définissons aussi deux

parametres R et I. R est le rapport Ioy/Iorr comparé au rapport Ion/Iopr d'un
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MOSFET conventionnel (sans notch).

(Ion/Iorr)
(]ON/IOFF)conventicmnel

R= (3.2)

I est le rapport entre le courant ON et le courant ON d'un MOSFET conven-

tionnel.

Ion

I= (3.3)

(ION ) conventionnel

3.3.1 Influence du notch en régime OFF

Nous étudions dans un premier temps l'influence du notch en régime OFF en
comparant le coefficient de transmission (Fig. 3.5 a) d'un MOSFET conventionnel a
celui d'un MOSFET avec un notch. Comme attendu la présence du notch réduit la
transmission tunnel. La conséquence sur le spectre de courant est clairement visible
sur la figure 3.5 b). On note un courant O F'F réduit par le notch (Iopr = 5.64x 1071
A contre Iprr = 6.15 x 1071 A). On voit donc un effet bénéfique de la présence du
notch des h = 0.2 nm.

a) b)

2.0 _ __ 14

' © 1.2

150 ' ——h=0 nm g’ ’

5 ! ---- h=0.2 nm g 101
[} 3

o ! 0.8}
€ 10} 3

g 9 06t
I o

| ot 05t B 04+
3

& 02¢

0.0 . . . 0.0 : : L
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Energie (eV) Energie {eV)

F1a. 3.6: a) Coefficient de transmission des vallées A2 et A3, et b) Spectre de
courant en régime ON (Vi = 0.6 V) pour un transistor sans (h = 0 nm) et avec un
notch (h = 0.2 nm et L =1 nm). Vpg = 0.4 V.
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F1G. 3.7: Densité d’électrons dans le canal de conduction pour : a) un transistor
conventionnel et b) un transistor avec notch de hauteur h = 0.4 nm et de longueur
L=1nm. Vg=06VetVps=04YV.

3.3.2 Influence du notch en régime ON

Dans un MOSFET a nanofil GAA conventionnel, le courant Iy est principale-
ment thermoionique. Le but premier du notch étant de réduire le courant tunnel,
il ne devrait donc pas avoir autant d’impact en régime ON qu’en régime OFF.
Nous considérons dans cette partie le méme dispositif que précédemment avec une
hauteur h = 0.2 nm. La figure 3.6 a) qui compare les coefficients de transmission de
transistors avec et sans notch nous montre une augmentation de la transmission en
présence du notch. Afin de comprendre ce résultat surprenant nous pouvons observer
la densité d’électrons correspondante (Fig. 3.7). En présence de notch, cette derniere
affiche un maximum dans la région de canal. Cet effet semble traduire 'existence
d’états localisés qui induisent des phénomenes de quasi-résonnances sur la transmis-
sion. Au final la figure 3.6 b) montre que le courant ON augmente avec la présence
du notch (Ioy = 8.13 x 107> A contre Ipy = 7.86 x 107° A). Cette augmentation

n’était pas attendue mais s’avere étre tres positive.
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F1G. 3.8: Représentation schématique de la premiere sous-bande le long du nanofil
avec un notch de hauteur h variable.

3.3.3 Influence de la hauteur du notch

La figure 3.8 donne une représentation schématique de la premiere sous-bande
le long du canal pour différentes hauteurs de notch (de 0 a 0.6 nm). La longueur
reste égale a 1 nm. Nous avons calculé le courant Ip pour ces différentes hauteur de
notch et pour des tensions de grille Vi allant de 0 a 0.6 V. Nous avons obtenu les
quatre caratéristiques Ip(Vg) de la figure 3.9. Nous observons que sous le seuil, le

courant diminue lorsque la hauteur h augmente.

10" - 1.0x10™

10° —m—h=0 nm /—»”—’_b_i

fl--#--h=0.2 nm 3
10‘6_-'A~ h=0.4 nm “
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v

48.0x10°

/ 16.0x10°
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N C . 0.0
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V()

F1G. 3.9: Caratéristiques Ip(Vg) d’'un transistor a nanofil avec une hauteur h de
notch variant de 0 a 0.6 nm. Vpg = 0.4 V.
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Le régime ON est un peu plus compliqué. En effet, pour h = 0.2 et h = 0.4
nm Ioy est supérieur a celui d’un transistor traditionnel (pour les raisons évoquées
précédemment). Il diminue & partir de h = 0.6 nm comme nous pouvons le voir sur
la figure 3.10 (I devient inférieur & 100%). Cette dimension de notch génére une trop
forte augmentation de la hauteur de barriere de potentiel et dégrade les propriétés
du régime ON. La figure 3.10 nous montre aussi que le rapport Ipon/lorr augmente
avec la hauteur du notch (R augmente avec h). Un bon compromis est obtenu pour
h = 0.4 nm car le rapport Ioy/Iorr augmente de 32% (R = 132%) sans dégradé le
courant ON (I =100.4%).

150+
140+
130+
120+
110+
100

90+

80

0,0 02 0,4 06
hauteur du notch (hm)

Rand | (%)

Fic. 3.10: Evolution des parametres I et R en fonction de la hauteur du notch.
Vps =0.4 V.

3.3.4 Influence de la longueur du notch

Dans le chapitre 3.3.3 nous avons observé l'effet de la hauteur du notch sur le
courant en gardant la méme longueur L = 1 nm. Nous allons maintenant étudier
I'influence de la longueur du notch en gardant la méme hauteur h = 0.2 nm. La
figure 3.11 nous montre une représentation schématique de la premiere sous-bande
le long du canal pour différentes longueurs de notch en régime ON. Le notch modifie
trés fortement le potentiel localement (au niveau du notch) et a un léger impact sur
le potentiel dans le reste du canal. En revanche, a partir d'une certaine longueur,
le notch peut avoir un fort impact sur le potentiel dans le canal. Sur la figure

3.11 nous pouvons observer une élévation de la barriere lorsque L > 1.6 nm. Cette
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FiG. 3.11: Evolution de la premiere sous-bande le long du nanofil avec un notch de
longueur L variable. Vg =0.6 Vet Vpg =04 V.

augmentation locale de I’énergie potentielle est due a 'accumulation de charges dans
le “puits” formé par le notch. Ceci entraine une chute du courant ON comme illustré
figure 3.12 ou I est représenté en fonction de L. Cette figure nous montre aussi que le
rapport Ion/Iorpr augmente avec la longueur du notch (R augmente avec L). Nous
avons vu dans le chapitre 3.3.3 que R augmente également avec h. Donc plus les
dimensions du notch sont importantes, plus le rapport Ioy/Ilorr sera grand. Mais
au dela de certaines dimensions (A > 0.6 nm et L > 1.6 nm) 'augmentation de ce
rapport s’accompagne d’'une forte chute du courant ON, ce qui n’est pas le but de

cette architecture.
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FiG. 3.12: Evolution des parametres I et R en fonction de la longueur du notch.
Vps =0.4 V.
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Fi1G. 3.13: Représentation schématique de sections transverses de transistors a notch
avec deux configurations différentes. a) configuration “notch simple” et b) configu-
ration “notch double”.

3.3.5 Influence du nombre de notches

Nous allons maintenant évaluer I'impact du nombre de notches. Plus précisément,
nous souhaitons comparer 'effet d'un “notch double”, ¢’est-a-dire un notch situé de
chaque coté du canal (Fig. 3.13 b) ), a leffet d’'un “notch simple” (Fig. 3.13 a) )
mais deux fois plus haut. La figure 3.14 a) montre les coefficients de transmission
en régime ON et OFF pour les configurations suivantes : un “notch simple” de
hauteur A = 0.4 nm et un “notch double” ayant chacun une hauteur h = 0.2 nm.
Nous observons que la transmission est légerement supérieure pour le “notch simple”
en régime ON et que la transmission est plus faible pour cette méme configuration
en régime OFF. La configuration “notch simple” est donc avantageuse dans les
deux régimes de fonctionnement. Ceci est confirmé par les spectres de courant de
la figure 3.14 b) ot nous pouvons remarquer que le “notch simple” offre un courant
ON trés légerement supérieur et un courant O F'F' bien inférieur au “notch double”
(Ion/Iopr = 1.689 x 10° contre Ioy/Iorr = 1.55 x 10°).

3.3.6 Conclusion

Nous avons montré que 1'ajout d'un notch d’oxyde correctement positionné et
de taille adéquate peut améliorer les caratéristiques de courant de MOSFETs a

nanofil. Cette amélioration est due en partie a ’apparition d’états localisés quasi-
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F1G. 3.14: a) Coefficient de transmission et b) spectre de courant en régime ON et
OFF (Vg =0.6 Vet Vg =0 V respectivement) pour un transistor avec un “notch
simple” (h = 0.4 nm) et avec un “notch double” (h = 0.2 nm). Vpg =0.4 V.

résonnants qui peuvent augmenter le courant O N, mais surtout a 1’élargissement de
la barriere de potentiel qui diminue le courant tunnel en régime O F'F'. Les meilleures
performances ont été obtenues pour un “notch simple” de longueur L = 1 nm et
de hauteur A~ = 0.4 nm. Cette configuration permet d’améliorer de 32% le rapport

Ion/Iopr sans réduction du courant ON.
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Chapitre 4
Transistor a nanofil de type p

Dans ce chapitre, nous nous intéressons a la simulation des transistors a nanofil
de type p. Pour cela, nous avons développé un code de transport quantique basé sur
le formalisme des fonctions de Green avec un hamiltonien k- p a siz bandes. Ce
code nous permet de considérer le caractére multibandes de la bande de valence et
d’étudier l'influence d’une impureté dans le canal.

Dans un premier temps, nous faisons une bréve introduction a la théorie k - p en
commencant par le hamiltonien massif que nous discrétisons afin de modéliser un
composant. Nous analyserons ensuite les résultats des simulations dans le cas d’un
transistor a canal intrinseque. Enfin, nous verrons comment simuler la présence
d’une impureté ionisée dans le canal et quel en est l'impact de sur les propriétés de

transport.
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4.1 Modélisation de la bande de valence en meé-
thode k-p 6 bandes

4.1.1 Principe de la théorie k-p

Dans cette partie, nous allons faire une breve introduction a la théorie k - p
dont nous nous servirons pour décrire la bande de valence dans les nanofils. Plagons
nous dans l'approximation des électrons indépendants. Nous souhaitons résoudre
I’équation de Schrodinger pour un électron dans un cristal périodique de potentiel

cristallin U,. Nous avons donc :

2

_ (P _
H¢—<%m+M>¢—E¢ (4.1)

avec E 1’énergie et ¢ la fonction d’onde de ’électron, et my la masse de 1’électron
libre. Le potentiel étant périodique, nous savons que les fonctions d’onde sont des

fonctions de Bloch I'expression est :

G (1) = €"Fupyc (1) (4.2)

avec Uy, une fonction périodique de méme période que U.. k est le vecteur d’onde,
r la position et n I'indice de bande.

Si nous appliquons H sur les fonctions de Bloch, alors nous avons :

Hop (r) = kT p_2 + U, + 'k + Ek P ) Unk (r) = Entink (1) ek (4.3)
2m0 2m0 mo

En simplifiant ensuite par e’s* et on obtient :

Hypnk (1) = (H + h + Ek . p) Unk (r) = Epxtink (1) . (4.4)

Dans un cristal périodique, la recherche des états électroniques revient donc a

résoudre ’équation aux valeurs propres :

Hk.punk (I') = Enkunk (I‘) . (45)

Hy.p est la somme de trois termes : le hamiltonien A qui définit Hy, a k = 0,
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2k2

h
un terme d’énergie cinétique et un terme de couplage —k - p.
mo

mo
La méthode k - p consiste a résoudre cette derniere équation en supposant connues

les fonctions propres u,g et les valeurs propres E,g associées a I’équation 4.5ak =0

Huno = Enouno. (46)

{uno} est une base complete de 'espace engendré par les parties périodiques
des fonctions de Bloch [55]. Afin de traiter Hy., nous pouvons donc le projeter sur

cette base :

2 k2
2m0

h
<un’0| Hk-p |un0> - (EnO + ) 5nn’ + <un’0| m_ok P |un0> . (47)

La base des u,q étant infinie, il faut choisir une restriction de cette base. Dans le
cas ou cette restriction ne serait pas satisfaisante, on peut toujours inclure de fagon
perturbative I'influence des bandes en dehors de la restriction. Si maintenant nous
prenons en compte le couplage avec les bandes éloignées en énergie (indicées v),
des termes supplémentaires vont alors apparaitre dans la matrice du hamiltonien.
Luttinger et Kohn ont montré que les perturbations d’ordre 2 provenant des états

u,0 sont introduites dans la matrice par la transformation [55] :

1 1 1

Vi
En premier lieu, la restriction est choisie en fonction du systéme physique a

traiter.

4.1.2 Etats de base en bande de valence

Etant donné que nous voulons étudier le comportement de transistors de type
p, nous présenterons les cas d’une restriction a trois bandes, puis a six bandes en
incluant le spin de 1’électron et en prenant en compte l'interaction spin-orbite pour
décrire les états de trous. En effet, la bande de valence des semiconducteurs regroupe
trois bandes deux fois dégénérées et appelées bandes de trous lourds, trous légers et
split-off. Dans le cas de I’étude du transistor de type n, un hamiltonien de masse
effective est utilisé a cause de 'allure “parabolique” de la bande de conduction. Mais

dans le cas du transistor de type p, le couplage entre ces trois bandes entraine une
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forte non-parabolicité et anisotropie de la structure de bandes : il faut un hamiltonien
k - p a six bandes pour décrire correctement la bande de valence [55]. Dans ce cas,
la bande de valence correspond a un seul n et celui-ci sera donc omis dans les
notations. Nous fixons également Fy = 0. Les six états de Bloch a k = 0 s’écrivent
communément {iX T,4Y 7,¢Z 1,iX |,1Y |,iZ |} [56] avec T et | qui représente le
spin. Enfin, La théorie des groupes donne [57] :

(up| P Juo) =0 (4.9)

au sein de cette restriction.

4.1.3 Modele a 3 bandes

Dans un premier temps on ignore le spin de ’électron. Dans ce cas la restriction
de la base est de dimension 3. Le hamiltonien Hj_, est donc une matrice 3 x 3 sur
la base {iX,iY,iZ} en k = (k,, ky, k) :

iX) |iY) |iZ)

, h? k2 0 0
H, |=— . 4.1
Heol =51 0 2 o (4.10)

0 0 k2

Les énergies propres du hamiltonien s’écrivent alors : Ex(k) = Ey (k) = Ez(k) =
h2k2
2m0
méthode les |ug) jouent le role de spineurs. Dans ce cas, les trois bandes de valence

, de fonctions propres e* [iX), e |iY) et e |iZ) en k = 0. Dans cette

associées a ces fonctions propres sont dégénérées et ont une courbure positive. Or on
sait qu’en réalité ce n’est pas le cas (en convention électron). La restriction choisie
n’est donc pas satisfaisante et il faut tenir compte de l'influence des autres bandes

en perturbation. Dans ce cas, la matrice du hamiltonien s’écrit alors [55] :
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i X) 1Y) i7)
k2 + Lk2
+]‘\{4(kj+ kﬂ;)} Nk,k, Nk, k.
hQ Yy z
H ]=— 2 2 . (411
Hhepl = 5, Nk, {F° + Lk, Nk, k. (411)
+M (K2 +k2)}
2 L 2
Nk, k. Nkyk. 7+ Lk
I +M (k2 + k2)}

Avec les coefficients non nuls L, M et N tels que :

L:%Z<legvy>—<ygw|x>’ (4.12)
o mio Z<X|p§|vy>—<yf|ile>’ (4.13)
v mioz <lex\V><V\py\§itglpyW(VWw. (4.14)

14

Traitons le cas particulier k = (0,0, k,). La matrice du hamiltonien s’écrit alors :

liX) liY") )
, R | K21+ M) 0 0
H 1=— o 4.15
i) 2my 0 K21+ M) 0 (4.15)
0 0 K21+ L)

Les valeurs propres associées aux fonctions propres e** [i X ), ™ [iY) et e** |i Z)

sont respectivement :

Ex() = By(k) = - ZL L ; (4.16)
et
h2k2
Ez(k) = z_ 4.17
T ey o

Pour la plupart, les bandes éloignées en énergie que nous prenons en compte
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sont issues de la bande de conduction, donc Ey — E, < 0 et par conséquent L et
M sont négatifs. De plus, les termes mio(X|px|l/><y|px|X> et mio<X|py|I/><l/|py|X>
entrant respectivement dans les expressions de L et M sont plus grand que la bande
interdite, donc |L| et |M| sont supérieurs a 1. Il en résulte que les coefficents 1 + L
et 14 M sont négatifs. Les trois bandes associ¢es aux fonctions X, Y et Zenk =0
ont donc désormais une courbure négative : le traitement perturbatif au deuxieme
ordre est donc satisfaisant. A noter que les parametres L, M et N sont équivalents
aux parametres de Luttinger (71, 72 et v3) qui sont plus communément utilisés. Les

deux jeux de parametres sont liés par les relations suivantes :

L=—-(m+4r+1), M =2y—m—1let N=—07. (4.18)

4.1.4 Modele a 6 bandes : prise en compte du couplage spin-
orbite

En incluant le spin de 1’électron, la restriction de la base prend la dimension 6.

La matrice du hamiltonien Hy.p, devient donc une matrice 6 x 6 diagonale par blocs
3 x 3 sur la base {| 1), | 1)} @ {[iX), [iY),]iZ)} :

) 1)
[Hpl = | [Hep] 0 (4.19)
0 [Hp)

avec Hjy , définit précédemment (équation 4.11).
Le hamiltonien six bandes total H devient H = Hy., + H,,, avec Hy, le hamil-

tonien de l'interaction spin-orbite dont la matrice s’écrit [58] :

PX 1) Y1) [iZ 1) X 1) Y ) [iZ ])
0 —i 0 0 0 1
A i 0 0 0 0 —i
[Hy,) 3 0 0 0 -1 i 0 (4.20)
0 0 —1 0 i 0
0 0 —i —i 0 0
1 i 0 0 0 0 |
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avec A 'énergie de décalage spin-orbite. La bande de valence est maintenant com-
posée de six bandes (trois bandes dégénérées deux fois). En k = 0 la bande la plus
haute en énergie est dégénérée quatre fois et elle est séparée de 'autre bande dégé-
nérée deux fois, que I'on appelle bande split-off, de I"énergie A. En k # 0 la bande
la plus haute en énergie est dégénérée deux fois et est appelée bande de trous lourds
pour k = (0,0, k), alors que la suivante (également dégénérée deux fois) est appelée
bande de trous légers. Ces bandes sont représentées pour k = (0,0, k,) sur la figure
4.1.

E

Trous lourds A

Trous légers

Split-off

F1G. 4.1: Représentation schématique de la bande de valence.

4.1.5 Modele a 6 bandes pour le nanocomposant

Maintenant que nous avons Hy.p, le hamiltonien k - p six bandes du matériau
massif, nous pouvons calculer le hamiltonien k - p a six bandes de nano-objets. Par-

tant du modele a 6 bandes que nous avons présenté et sachant que nous souhaitons

un modele 3D, nous devons remplacer les k; par —iy pour les trois directions
J
(j = x,y,2). Ce hamiltonien est ensuite discrétisé selon la méthode des différences

finies et nous obtenons ainsi une matrice de dimension 6 x IV, x N, x N, de la forme :
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[ca] 8] 0O 0 ]
[BF] o] [O]
H= 0 [pf] 0 (4.21)
S lan, 1] (5]
0 0 [BY]  law]

avec ] décrivant les plans perpendiculaires au transport et [/3] couplant deux plans
successifs de dimension 6 x N, x IV,. Nous pouvons maintenant appliquer ce hamil-

tonien a I’étude des transistors a nanofil de type p.
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Energie (eV)

k (1/nm)

F1a. 4.2: Structure de bandes de valence d’un nanofil de silicium orienté [100] de
section transverse 2 x 2 nm?.

4.2 Reésultats de simulation

Nous avons simulé le fonctionnement d’un transistor a nanofil de silicium Gate-
All-Around de type p dont la section transverse est 2 x 2 nm?. Le nanofil est confiné
selon les directions [010] et [001]. Le transport s’effectue selon [100]. La longueur de
la source, du drain et du canal de conduction est de 8 nm. La tension de drain a
été fixée a —0.4 V et seule la tension de grille V; varie. Le dopage de la source et
du drain est de 102° ¢cm™3. Etant donné qu’aucune méthode semi-empirique n’est
satisfaisante pour décrire la structure de bandes des trous dans le Si0Oy amorphe, la
pénétration des fonctions d’onde dans I'oxyde n’a pas été prise en compte. L’oxyde
est seulement décrit dans I’équation de Poisson et son épaisseur est de 1 nm. Les
parametres de Luttinger (71, 72 et 73) du silicium connus dans la littérature sont ceux
du silicium massif. Ils sont généralement utilisés pour décrire la bande de valence
de structures peu confinées. Dans le cas de nanofils dont 1’épaisseur ne dépasse pas
quelques nanometres, ces parametres ne sont plus valables [20]. Dans le cas que
nous avons étudié, c’est-a-dire pour un nanofil de section transverse 2 x 2 nm?, les
parametres de Luttinger ont été ajustés sur la bande de valence obtenue a ’aide d'un
calcul en liaisons fortes [21]. Les parametres obtenus sont : 7, = 2.97, 75 = 0.65 et
v3 = 1.045. Les autres termes de la paramétrisation sont le couplage spin-orbite
A = 0.044 eV, l'influence de la bande de conduction E, = 20 €V et la bande
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-
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02 01 00 01 02 03 04
Energie (eV)
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Fi1G. 4.3: Coefficient de transmission pour —V variant de 0 a 0.6 V par pas de 0.1
V pour un transistor a nanofil de type p sans impureté. Il apparait clairement que
I’allure de la transmission devient de plus en plus “piquée” avec I'augmentation de
la tension de grille. Vpg = —0.4 V.

interdite Eg = 1.12 eV. La structure de bandes du fil obtenue avec ces parametres

est représentée sur la figure 4.2.

4.2.1 Transistor de type p a canal intrinseque

Nous avons considéré dans un premier temps un transistor a canal intrinseque. La
figure 4.3 représente le coefficient de transmission pour des tensions de grille allant
de 0 & 0.6 V. Pour faciliter la compréhension les sous-bandes, les coefficients de
transmission et les densités d’état seront représentées en terme d’énergie de trous.
Pour de faibles valeurs de |Vg|, la transmission forme des marches du fait de la
discrétisation des modes transverses de conduction dans les nanofils [60]. Les marches
sont de moins en moins nettes et le nombre de pics augmente avec — V. L’apparition
de ces pics résulte du couplage multibandes dii a la variation rapide du potentiel
sur de courtes distances. La figure 4.4 représente la densité d’états locale (LDOS)
sur laquelle nous avons superposé deux pseudo sous-bandes et la transmission afin
de mieux comprendre 'apparition de ces pics. La structure de bandes de chaque
extrémité du dispositif a également été représentée. Nous voyons sur la structure de
bandes c6té source pour une énergie d’environ -0.1 eV la présence de croisements

ou anti-croisements d’ou résulte une LDOS importante (en rouge). En longeant
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Transmission
PR
N

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24
Vecteur d’'onde Vecteur d’'onde

Dans la source Position dans le dispositif (nm) dans le drain

F1G. 4.4: Densité d’états locale, pseudo sous-bandes et transmission dans un MOS-
FET a nanofil de type p intrinseque. La structure de bandes de chaque extrémité
est aussi représentée. Vpg = —04 Vet Vg=0V.

les pseudo sous-bandes, cette forte densité se retrouve au dessus de la barriere de
potentiel et correspond aux pics dans la transmission (& une energie d’environ 0.3
eV). A fort |V|, lalignement en energie des bandes dans le canal avec celles dans la
source entraine des interactions inter-bandes. Le couplage entre sous-bandes dans les
transistors a nanofils de type p est un phénomene qui ne pouvait étre observé dans les
dispositifs de type n avec un modele simple bande. Ce phénomene devrait amplifier
les perturbations engendrées par la rugosité de surface, les impuretés ionisées ou les
interactions avec les phonons qui apparaissent dans les transistors de type n. A noter
que d’un point de vue numérique, la présence de ces pics perturbe I'auto-cohérence
Schrodinger-Poisson. 11 faut donc affiner le maillage en énergie afin d’aboutir a un

potentiel stable.

4.2.2 Transistor de type p avec impureté ionisée
Traitement des impuretés ionisées

Dans cette partie, nous allons nous intéresser a la présence d’une impureté ionisée
dans le canal de conduction d'un MOSFET & nanofil de type p [61]. Pour simuler

la présence d’une impurité ionisée dans le canal, il faut prendre en compte I’énergie
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Fi1G. 4.5: Caractéristiques Ip — Vi d’un composant avec trois configurations de
dopage : sans impureté (carrés), impureté donneur (ronds) et impureté accepteur
(triangles).

potentielle d’interaction coulombienne a longue distance combinée a un potentiel
sur le site de I'impureté qui définit sa structure chimique [62]. Nous négligeons
dans le présent travail la nature chimique de l'impureté et nous ne considérons
que le potentiel d’interaction a longue distance. Les impuretés ionisées sont donc
modélisées en ajoutant une charge (positive pour un donneur ou négative pour un
accepteur) sur le site de 'impureté dans la résolution de 1’équation de Poisson. En
effet, le traitement du potentiel chimique de chaque type d’impureté nécessiterait
une comparaison détaillée avec des données experimentales et des calculs ab initio.
Une telle étude n’a pour I'instant pas été publiée et est au-dela des objectifs de cette
these.

Les variations du potentiel ne sont pas suffisamment lentes pour utiliser ’ap-
proche de l'espace des modes. Il faut, comme dans le chapitre précédent (notch) uti-
liser une approche tridimensionnelle dans ’espace réel ou tous les modes de conduc-
tion sont couplés. Le calcul du courant est donc numériquement tres lourd. En effet,
la matrice du hamiltonien discrétisé H décrite dans I'expression 4.21 est maintenant
de dimension 6 x N, x N, x N, (N,, N, et N, étant les nombres de points respec-
tivement selon x, y et z). Nous utilisons une nouvelle fois I’algorithme de récursion

décrit au chapitre 2.4 afin de réduire le temps de calcul.
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Résultats avec impureté ionisée

La figure 4.5 représente les caractéristiques de courant Ip — V; d'un transistor a
nanofil orienté [100] avec trois configurations de dopage différents : sans impureté,
avec une impureté de type donneur et de type accepteur placée au milieu du canal

de conduction, au centre de la section transverse.

04 00
a) A b) !
A Intrinséque m Intrinséque
02+ [} — — Donneur ' = = Donneur
YRR « « + Accepteur 02} i « + Accepteur
S > '
L () \
e e
2 o
2 2
1) 1]
c e
wl Ll
0 4 8 12 16 20 24 0 4 8 12 16 20 24
Axe de transport (nm) Axe de transport (nm)

F1G. 4.6: Potentiel du nanofil sans impureté (ligne continue), avec une impureté de

type donneur (tirets) et une impureté de type accepteur (pointillés) a) en régime
OFF et b) en régime ON.

Tel un accepteur dans un dispositif de type n [59], un donneur dans un dispositif
de type p induit un potentiel répulsif (figure 4.6) pour les trous environnants. L’aug-
mentation de la hauteur de barriere de potentiel engendrée par le donneur dégrade
le courant de plus de deux décades en régime OF'F' et d'une décade en régime ON
(Fig. 4.5).

Cette dégradation s’interprete assez bien a l’aide de la figure 4.7 qui représente
le coefficient de transmission en régime OF'F'. L’allure de la courbe avec impureté
(pointillés) nous indique une dégradation de la transmission par rapport a la courbe
sans impureté (ligne continue) due & augmentation de la hauteur de barriere. La
proportion de courant tunnel est donc plus importante avec impureté. Ceci explique
la forte diminution du courant OF F'. En régime ON, I’augmentation de la hauteur de
barriere due a I'impureté dégrade aussi le courant, mais le courant des trous provoque
I’écrantage du potentiel coulombien qui conduit a un courant moins diminué par
I'impureté en ON qu’en OF'F.
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Fic. 4.7: Coeflicient de transmission a Vi; = 0 V pour un transistor a nanofil de
type p sans impureté (ligne continue) et avec un donneur (pointillés) au milieu du
canal de conduction.

La figure 4.8 représente la LDOS sur laquelle nous avons superposé des pseudo
sous-bandes et la transmission, mais cette fois en présence d’une impureté ionizée de
chaque type dans le canal. De fagon générale, la LDOS montre des franges d’interac-
tion dues aux réflections des trous, injectés depuis les deux réservoirs, sur la barriere
de potentiel. Nous voyons que ces franges sont plus marquées en présence d’un don-
neur (Fig. 4.8.a) que d’un accepteur (Fig. 4.8.b). Ceci est dii a 'augmentation de la
hauteur de barriere engendrée par le donneur. Ce dernier réduit le courant de drain,
mais son impact dépend fortement de sa position. Un donneur a plus d’impact s’il
est positionné au centre de la section transverse que s’il est sur le bord de celle-ci.
En positionnant 'impureté ionisée en bord de section transverse, nous obtenons un
courant environ trois fois plus important que si elle est centrée (Fig. 4.9). Enfin,
I'influence d’une impureté située pres du bord de la section transverse a plus d’im-
pact sur le courant dans un dispositif de type p que dans un dispositif de type n de
méme dimension [63]. La réduction plus importante du courant pour un dispositif

de type p est dii au couplage inter-bandes plus important.
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F1G. 4.8: Densité d’états locale, pseudo sous-bandes et transmissions dans un MOS-
FET a nanofil de type p avec a) un donneur et b) un accepteur au milieu du canal
de conduction. La structure de bandes de chaque extrémité est aussi représentée.
VDS =—-04Vet VG =0V.

La présence d’un accepteur dans un dispositif de type p crée un potentiel attractif
pour les trous environnants. Ce puits de potentiel entraine 'apparition d’états quasi-
localisés ou des interférences quantiques peuvent se produire. Nous pouvons voir sur
la figure 4.8.b que les pics et les creux du coefficient de transmission correspondent
aux énergies des états quasi-localisés qui apparaissent sur la LDOS. Pour mettre
en avant ce comportement, nous avons tracé sur la figure 4.10.a les coefficients de
transmission d’un dispositif sans impureté et avec un défaut de type accepteur au
milieu de la section transverse. Nous voyons que les courbes de transmission sont

décalées en energie (AF). En effet, le potentiel attractif créé par 'accepteur a réduit
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Fi1G. 4.9: Caractéristiques Ip — Vi d’'un composant avec trois configurations de
dopage : sans impureté (carrés), avec impureté de type donneur au centre de la
section transverse (ronds) et avec impureté de type donneur au bord de la section
transverse (triangles).

la hauteur de barrieére de potentiel de AE (Fig. 4.10.b). L’apparition des creux (effet
anti-résonnant) et des pics (effet résonnant) est expliqué schématiquement sur la
figure 4.10.c. Les pics sont le résultat d'un effet tunnel résonnant entre un trou
injecté depuis la source dans une bande et un état quasi-localisé engendré par cette
méme bande. Les creux sont le résultat d’interactions anti-résonnantes entre un trous
injecté depuis la source dans une bande et un état quasi-localisé engendré par une
autre bande. Ce phénomeéne appelé résonance de Fano apparait également dans les
dispositifs de type n mais seulement pour de fortes tensions de grille [59]. Pour un
transistor de type p, cet effet est visible des Vz =0 V a cause du fort couplage inter-
bandes. Comme dans les dispositifs de type n, la présence d'un accepteur entraine
une augmentation du courant OF'F' (Fig. 4.5). En régime ON il devient difficile de
distinguer les interférences dues a I'accepteur et celles dues au couplage inter-bandes

également présent dans un canal intrinseque.



CHAPITRE 4. Présence d’impuretés ionisées dans un transistor a nanofil de type p
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F1G. 4.10: a) Coefficient de transmission pour un transistor a nanofil de type p
sans impureté (ligne continue) et avec un donneur (pointillés) au milieu du canal de
conduction, b) Pseudo sous-bande le long du dispositif sans impureté (ligne continue)
et avec un donneur (pointillés), et ¢) Représentation schématique du transport de
trous a travers un potentiel attractif de Coulomb. Transmission résonnante (fleche
continue) et anti-résonnante (fleche pointillée). Vps =-0.4 Vet Vi =0 V.
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4.2.3 Conclusion

Nous avons présenté un code de transport quantique en 3D dans I’espace réel
permettant de simuler les transistors a nanofil de type p. Nous avons ainsi étudié les
propriétés de transport de la bande de valence et 'influence d’une impureté ionisée
sur celles-ci. Pour ce faire, nous avons calculé le coefficient de transmission, la densité
locale d’états et le courant pour différentes tensions de grille et différents dopages.
Nous avons montré que le couplage inter-bandes joue un role tres important dans la
bande de valence méme pour un canal intrinseque, notamment en régime ON. Nous
avons également observé qu’en présence d'un défaut accepteur, les résonnances et
les anti-résonnances dues aux états quasi-localisés apparaissent pour toutes les ten-
sions de grille. Au final, le couplage inter-bandes et la présence d’impuretés rendent
imprévisible les caractéristiques de transport dans les transistors a nanofil de type p.
Il est fort probable que la présence aléatoire d’une impureté dans le canal entraine
encore plus de variabilité que dans un dispositif de type n. Il est donc indispensable
de prendre en compte le caractére multibandes de la bande de valence afin de décrire

correctement le transport quantique des trous dans les transistors a nanofil.
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Conclusion Générale

La diminution effrénée des dimensions est telle que la longueur de grille des
MOSFETs devrait, d’ici peu, descendre en dessous de la barre des 10 nm. Les effets
quantiques seront tellement importants que ’architecture “classique” du MOSFET
ne devrait plus fonctionner correctement. Ainsi, ’étude des dispositifs de demain
nous a amené a modéliser et simuler des transistors ayant une architecture innovante.
Nous nous sommes consacré, dans cette optiique, a I’étude de MOSFET a nanofil
de silicium.

Afin d’atteindre cet objectif, nous avons commencé par présenter les méthodes
de physique théorique que nous avons utilisées pour simuler les dispositifs.

Le premier chapitre est consacré au transport électronique dans les nanocompo-
sants. Nous avons brievement défini les limites de I'approche classique avant d’in-
troduire ’approche quantique. Cette approche implique notamment de considérer
Ieffet tunnel, que nous avons expliqué et qui introduit la notion de probabilité de
passage. Nous avons également étudié 'approche de Landauer qui décrit le sys-
teme comme étant composé d'un conducteur balistique relié a chaque extrémité a
un réservoir macroscopique semi-infini a 1’équilibre thermodynamique. Nous avons
montré comment calculer le courant avec la formule de Landauer et mis en évidence
la notion de quantum de conductance. La formule de Landauer nous dit que le cal-
cul du courant nécessite la connaissance de la transmission qui dépend du potentiel
du conducteur. Mais le potentiel et la densité de charges étant dépendants I'un de
I’autre, nous avons montré, a l'aide d’'un exemple simple, I'importance d’effectuer
un calcul auto-cohérent des équations de Schrodinger et Poisson. Cet exemple nous
a aussi permis de mettre en évidence la notion de résistance des réservoirs.

Le deuxiéme chapitre est consacré au formalisme des fonctions de Green hors-
équilibre. Nous avons commencé par voir que d’un point de vue mathématique une
fonction de Green est une solution élémentaire d’une équation différentielle linéaire
a coefficients constants. Nous avons ensuite défini la fonction de Green retardée
d’un systeme quantique. Par la suite, nous avons introduit le concept de self-energy
de contact qui permet notamment de transformer un opérateur de taille infinie en
un opérateur de taille finie et donc de le traiter numériquement le probleme. Les
self-energies introduisent une partie imaginaire au hamiltonien qui provoque 1’élar-

gissement des niveaux d’énergie. Cet élargissement qui implique la limitation du
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temps de vie sur les niveaux est indispensable au transport. Nous avons ensuite
présenté I’équation de Dyson qui permet de formaliser n’importe quel systeme per-
turbé. Nous avons aussi montrer comment calculer la densité de porteurs dans un
systeme isolé avant de passer a un systeme 3D multibandes ouvert. Afin de pouvoir
traiter un tel cas, nous avons montré comment calculer les self-energies a ’aide de la
décomposition de Schur. Enfin, nous avons montré comment calculer la densité de
charge et le courant dans le formalisme des fonctions de Green, et comment réduire
le temps de ce calcul (extremement lourd en 3D) gréce a un algorithme de récursion
basé sur I’équation de Dyson.

Les deux autres chapitres présentent les résultats de simulation effectués a 1’aide
des outils théoriques évoqués précédemment.

Le troisieme chapitre est consacré a I’étude d’'une architecture innovante permet-
tant d’améliorer le fonctionnement des transistors a nanofil “classiques”, le notch-
MOSFET. Le but de cette architecture est de diminuer le courant O F' F' en réduisant
le courant tunnel tout en préservant le courant ON. Ceci est réalisé en rajoutant un
notch d’oxyde a la fin du canal de conduction. Nous avons effectué plusieurs simula-
tions avec différentes configurations du notch. Nous avons fait varier la hauteur, la
longueur et la configuration (d'un seul c6té et de deux cotés) de celui-ci. Nos résul-
tats montrent, comme escompté, une diminution du courant OF' F' en présence d’un
notch. Nous voyons de plus que le rapport Ion/lorr augmente avec 'augmentation
de la hauteur ou de la longueur. Un résultat inattendu est ’augmentation du courant
ON pour certaines configurations du notch. Ceci est due a 'apparition d’états lo-
calisés quasi-résonnants dans la zone pré-notch. Les meilleures performances ont été
obtenues pour un “notch simple” de longueur L = 1 nm et de hauteur h = 0.4 nm.
Cette configuration permet d’améliorer de 32% le rapport Ioy/Iorr sans réduction
du courant ON.

Le quatrieme chapitre est consacré a I’étude des transistors a nanofil de type p.
Nous avons pour cela choisi d’utiliser un hamiltonien k - p a six bandes. En effet,
une approche multibandes est indispensable a cause de la forte non-parabolicité de
la bande de valence. Nous avons fait une breve introduction a la théorie k - p et
avons montré comment 1'utiliser pour modéliser les nanocomposants. Nous avons
commencé par simuler des transistors a canal intrinseque. Nous avons observé des
phénomenes propres au caractére multibandes du hamiltonien. En effet, la transmis-

sion laisse apparaitre des pics, de plus en plus nombreux quand |Vg| augmente, dus
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aux couplages inter-bandes. Nous avons également simulé des transistors avec une
impureté ionisée au milieu du canal. Dans le cas d'une impureté donneur, I’augmen-
tation de la hauteur de barriere entraine une diminution du courant, tres importante
en régime OF' F' (environ deux décades) et moins importante en régime ON (environ
une décade) a cause de I’écrantage. Par ailleurs, nous montrons que la position de
I'impureté joue un role important. Une impureté située au bord de la section trans-
verse a moins d’impact sur le transport qu’une impureté au centre avec un courant
trois plus grand dans le premier cas. La présence d’une impureté accepteur crée
un potentiel attractif. Le puits de potentiel ainsi créé entraine ’apparition d’états
quasi-localisés. Nous avons observé des pics de transmission résultants d’effets tunnel
résonnants et des creux résultants d’interactions anti-résonnantes correspondants a
ces états. Tous ces phénomenes rendent indispensable la prise en compte du caractere
multibandes pour décrire le transport des trous dans les transistors a nanofil.

Le code que nous avons utilisé pour simuler les MOSFETs de type n, dans le cadre
de I’étude du notch, a été fortement modifié afin de pouvoir simuler des MOSFETSs de
type p. Il est envisageable de le modifier a nouveau pour d’autres études comme 1'im-
pact de la rugosité de surface, de l'orientation [64], des contraintes mécaniques [65]
ou de 'utilisation d’autres matériaux semiconducteurs dans les transistors de type
p. Ces modifications sont a priori relativement facile a mettre en place. La rugosité
nécessite de modifier la géométrie du canal, le changement d’orientation nécessite
de recalculer le hamiltonien 3D et le changement de matériau se fait en utilisant
les parametres de Luttinger adéquats. D’autres modifications plus complexes sont
aussi envisageables comme la prise en compte des interactions électron-phonon qui
ont déja été implémentés au sein de notre équipe dans un code 2D. Nous pouvons
aussi envisager un passage a un hamiltonien k - p a huit bandes pour modéliser si-
multanément la bande de valence et de conduction. Ceci permettrait d’étudier des

dispositifs tels que les TFETs ou encore de s’orienter vers le photovoltaique.
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