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Resumen

En este trabajo se analiza el rendimiento estatico y dinamico
de dos enfoques diferentes de dopaje, quimico y
electrostatico, en diodos Schottky de nanotubos de carbono
(CNT) con contactos de geometria bidimensional, por medio
de simulacion numérica y modelado compacto. Para el anali-
sis estatico se obtienen las principales figuras de mérito de
los dispositivos simulados, como el factor de rectificacion,
tiempo de almacenamiento, voltaje de umbral y capacitancia
de diodo, y son comparadas con datos disponibles en la lite-
ratura. Adicionalmente se estudian sus mecanismos de trans-
porte. Para el andlisis dinamico se estima la frecuencia de
corte en la regidon de polarizacion directa para el diodo de
dopaje quimico con base en el analisis de la polarizacion de
circuito equivalente y la ecuacion de diodo de Schockley,
logrando una frecuencia en el rango THz. Ademas, se propo-
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nen cambios al disefo del dispositivo para lograr un aumento
en la frecuencia de corte, como una transparencia de contac-
tos mejorada o arreglos de nanotubos en paralelo.

Palabras clave: CNT, diodo Schottky, simulacion numérica
de dispositivos, modelado compacto, DC, rendimiento de alta
frecuencia.

Abstract
(Study in DC and AC Regime of Carbon Nanotube Diodes
for High Frequency Applications)

In this paper the static and dynamic performance of two different
doping approaches, chemical and electrostatic, in carbon
nanotubes (CNT) Schottky diodes with two-dimensional
contact geometry is analyzed by means of numerical simulation
and compact modeling. For the static performance, the main
merit figures of the simulated devices are obtained, such as the
rectification factor, storage time, threshold voltage and diode
capacitance, and are compared with data available in the
literature. Additionally, their transport mechanisms are studied.
For the dynamic performance, the cutoff frequency in the
forward bias region for the chemical doping diode is estimated
based on the analysis of the equivalent circuit and the Schockley
diode equation, reaching a frequency in the THz domain. In
addition, changes to the design of the device are proposed to
achieve an increase in the cutoff frequency, such as improved
contact transparency or arrays in parallel of nanotubes.

Index terms: CNT, Schottky diode, numerical device
simulation, compact modeling, DC, high-frequency perfor-
mance.

1. Introduccion

Los nanotubos de carbono han sido objetivo de diferentes
estudios debido a sus caracteristicas especiales sobre otros
materiales, en el campo de la electronica la alta movilidad de
portadores dentro del tubo, transporte cuasi-balistico y alta
velocidad de Fermi los convierte en materiales idoneos para
desarrollar dispositivos de alta velocidad y rendimiento [1],
[2], ademas de la posibilidad de modificar su perfil de bandas
por medio de la concentracion de dopaje, con lo que se pue-
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den ajustar sus caracteristicas electronicas y desarrollar dis-
positivos sintonizables [3], [4].

Diodos basados en nanotubos de carbono han sido reportados
para diferentes aplicaciones como prueba de concepto, los cua-
les ofrecen grandes ventajas sobre dispositivos convenciona-
les basados en silicio u otros materiales semiconductores, como
una mayor movilidad, la posibilidad de disefios nanométricos y
alta sensibilidad en altas frecuencias (HF por sus siglas en in-

glés)[3], [4], [5], [6], [7], [8], [9], [10], [11], [12].

La electronica moderna puede beneficiarse de dispositivos
sintonizables cuyas caracteristicas en DC varian de forma
controlada acorde a una ingenieria de banda prohibida. Di-
chas caracteristicas implican que un solo dispositivo podria
incorporar diferentes principios de operacion con el fin de
lograr una alta densidad de empaquetamiento, funcionalidad
diversa y bajo consumo de energia. Aunque ya se han desa-
rrollado diodos sintonizables individuales [3], [4], [5], [9], [10],
todavia es un reto su produccién y empaquetamiento a esca-
la masiva.

Este trabajo presenta un estudio de dos diodos con geome-
tria de contacto ideal, cuyas caracteristicas en DC son modi-
ficadas por dos diferentes métodos de dopaje. Los resulta-
dos son analizados por medio de simulacién numérica de dis-
positivos y modelado compacto, con el fin de comprender las
capacidades y desempeiio de dos distintos enfoques de
dopaje en diodos CNT para altas frecuencias (HF).

2. Modelado de dispositivos

El analisis presentado en este trabajo fue realizado utilizando
COOS, el cual es un programa de modelado numérico de dis-
positivos basados en estructuras de carbon, que resuelve la
ecuacion de Poisson de forma iterativa junto con las siguien-
tes ecuaciones de transporte para extraer los parametros fisi-
cos y eléctricos de un dispositivo:

- Ecuacion de Schrédinger en masa efectiva (EFM)
- Ecuacion de deriva-difusion (DD)
- Ecuacion de Transporte de Boltzmann (BTE)

Este software permite la simulacion de diferentes arquitectu-
ras y dimensiones, también puede considerar otras caracte-
risticas como capacidades parasitas, diferentes materiales y
diferentes modelos de transporte [13].

Los mecanismos de tunelamiento y dispersion son conside-
rados, asi como solo la primer sub-banda de conduccién y de
valencia en todas las simulaciones de este trabajo, ya que

Hidelberto Macedo-Zamudio, Anibal Pacheco-Sinchez
Luis Manuel Rodriguez-Méndez, Eloy Ramirez-Garcia, Donato Valdez-Pérez

estudios previos detallados revelan que son las primeras sub-
bandas las que dominan el transporte [8], [13].

La fiabilidad del programa de modelado se ha demostrado en
una amplia variedad de estudios con dispositivos basados
en CNT, incluida la verificacion con datos experimentales [ 13],
[14], [15], [16] y simulaciones electronicas de transporte
cuantico [17], [7].

El dispositivo es un diodo CNT ideal cuya geometria simétrica
de anodo y catodo es de dos dimensiones, con barreras de
potencial inicial de 0.26 eV en ambos contactos respecto a los
electrones, conuna longitud L yancho W _de 0.2 umy 20 nm,
respectivamente, su canal es un CNT (16,0) con un didmetro
d.,ylongitudde L , de 1.6 nmy 1 um correspondientemente,
mismo se encuentra entre una capa de dioxido de silicio (SiO,)
y una de didxido de hafnio (HfO,), ambos conuna altura 4y
longitud L, _de 7.52 nm y 1.4 um, respectivamente, y ancho
W . Las vistas lateral y frontal del diodo se muestran en la
F1g 1(a) y (b), respectivamente.

Dopaje quimico y electrostatico son propuestos en un dispo-

sitivo de dimensiones ideales en este trabajo. Para el dopaje
quimico, el nanotubo tiene una concentracion de portadores
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Fig. 1. Dimensiones del dispositivo. (a) Vista lateral desde el lado del
anodo, (b) Vista frontal y (c) Vista frontal del dispositivo con contactos
adicionales (G,a) y (G,k).
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correspondiente a 50X10’m™', de forma que de la mitad del
canal hacia el &nodo tiene dopaje tipo-n y la otra mitad tipo-p.
Para el dopaje electrostatico se implementan dos contactos
tipo compuerta (DG) colocados sobre anodo y catodo a una
distancia 4_, encima del HfO,, de longitud L, de 0.4 pm y
ancho W, separados entre ellos una distancia Sg de 0.8 pm.
La compuerta cerca al &nodo (G, a) es polarizada con 0V/-0.5V
y la préxima al catodo (G, k) con 0.5 V. La vista frontal del
dispositivo DG se muestra en la Fig. 1(c).

3. Analisis de resultados

Para las simulaciones se consideré un voltaje aplicado de
anodo a catodo que variade -1 V a 1 V para todos los dispo-
sitivos modelados. La Fig. 2(a) y (b) muestra las curvas carac-
teristicas I-V y C-V, respectivamente, obtenidas con el pro-
grama de modelado. La capacitancia de union se obtiene de la
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Fig. 2. Curvas caracteristicas de dispositivos simulados. (a) Curva V-I en DC
y (b) Capacitancia de union contra voltaje aplicado. La linea continua en (a)
representan los resultados del modelo analitico (véase ecuacion 3y su
explicacion correspondiente en la seccion I11.B).
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ecuacion 1, donde Q, es la carga del tubo obtenida con el
programa de modelado descrito en la seccidn anterior.

%

diodo - dVv (1)

Como resultado del posprocesamiento de la informacion en
Fig. 2, enla Fig. 3 se muestran las principales figuras de méri-
to, como el factor de rectificacion |/ /I, ,71’ el tiempo de almace-

namiento t_y el voltaje de umbral V, el cual se obtiene con

una extrapolacion lineal de las caracteristicas I-V en la region
de polarizacion directa hacia el eje x, donde V> V. Para estos
indicadores de rendimiento la corriente de estado encendido
Iy la corriente de estado apagado 1,,-se obtienen a un vol-
taje Vigual a una diferencia constante de |0.5V] al voltaje de

umbral V', ,i.e.,l =] Adicionalmente, se
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Fig. 3. Indicadores de desempefio de los dispositivos a partir de las
estructuras simuladas y datos experimentales disponibles. (a) Factor de
rectificacion (|1 /I |) contra corriente rectificada en estado encendido (I )y
(b) tiempo de almacenamiento (1 ) contra voltaje de umbral (V).
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muestra informacion de [3],[4],[7],[9] y [10], con la intencion
de realizar una comparativa de los resultados de este estudio
con los de estudios similares sobre diodos con contactos no
ideales asi como con datos experimentales.

Para la estructura DG los contactos adicionales aumenta la
cantidad de portadores en la region del canal alrededor de las
interfaces CNT-metal de anodo y catodo, induciendo barreras
de potencial que modulan el perfil de bandas del dispositivo,
consiguiendo de este modo una mayor corriente de transporte
a costa de un voltaje de umbral mas alto en contraste con el
dispositivos sin compuertas (Dop. Quimico), obteniendo tam-
bién un mayor tiempo de almacenamiento, de acuerdo a lo
mostrado en las Fig. 3 y Fig. 4, la Giltima muestra la banda de
conduccion a tres puntos de polarizacion (=0.5V, 0V y 0.5V).

La altura de las barreras inducidas por las compuertas (Ga y
G¥k) varia segun sean polarizadas y también con la polarizacion
directa del dispositivo, cuando la compuerta cercana al anodo
se polariza (V,, =—0.5) se induce una barrera de mayor altura,
con respecto a la generada cuando ese contacto se encuentra
sin polarizar (V' = 0), diferencia que es mas notoria en el
estado apagado del dispositivo (V=0 V en Fig. 3), mientras
es menor cuando el dispositivo se encuentra en polarizacion
directa (V=0.5V en Fig. 3) y aun mayor en polarizacion inversa
(V'=-0.5Ven Fig. 3). Adicionalmente se observa que polari-
zar las compuertas en negativo y positivo (=V, =V, =0.5V)
induce contactos tipo P y N, respectivamente. Esta modula-
cion en el perfil de bandas afecta los procesos de conduc-
cion. En la Fig. 5(a) y (b) se muestran las corrientes de
tunelamiento y termidnica respectivamente en polarizacion
directa e inversa.

T
Banda de conduccién

E - Eg (eV)

—= DG, V;,=0V.V5;=0.5V
[ - = DG, -V5,=V5,=0.5V I
...... Dop. quimico
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Fig. 4. Banda de conduccion a tres puntos de polarizacion de los
dispositivos modelados.
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Fig. 5. (a) Corrientes de tunelamiento y (b) termidnicas para los dispositivos
DG en polarizacion directa (linea continua) e inversa (linea punteada).

Las barreras de potencial inducidas por las compuertas gene-
ran corrientes de tunelamiento en polarizacion directa (V' =
0.5V en Fig. 5) en ambos estados de polarizacion de la com-
puerta cercana al anodo (¥, =0V /-0.5V), mientras que en
polarizacion inversa no pola’rizar esa compuerta mantiene las
corrientes de tunelamiento, debido a la anchura de la barrera,
lo cual aumenta la corriente de fuga y se ve reflejado en la Fig. 2
a V'=-0.5. Respecto a las corrientes termidnicas, polarizar la
compuerta cercana al d&nodo requerird una mayor energia
termidnica para realizar la inyeccion de portadores, debido a la
altura de la barrera, por lo cual se consiguen corrientes de
menor nivel en ambos sentidos de polarizacion del dispositivo
respecto a cuando no se polariza ese contacto (VG,a= 0V).

El dopaje quimico también induce barreras de potencial a lo
largo del canal, las cuales modifican su altura con la polariza-
cion directa del dispositivo, como se puede ver en la Fig. 3. De
la misma manera que el dopaje electrostatico, este enfoque de
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modulacion de bandas modifica los procesos de conduccion.
En la Fig. 6 se muestran las corrientes de tunelamiento y
termidnica en polarizacion directa e inversa.

Este dopaje reduce la corriente de fuga, debido a la reduccion del
efecto tiinel en polarizacion inversa, con lo cual consigue un
aumento en su factor de rectificacion a pesar de alcanzar una
menor corriente en estado encendido. Este dispositivo es el mas
rapido de los analizados aqui, debido a que logra el menor tiem-
po de almacenamiento respecto a los de dopaje electrostatico.

De acuerdo con los indicadores de rendimiento que se mues-
tran en la Fig. 3, el dispositivo de dopaje quimico analizado
aqui tiene un mejor rendimiento general en comparacion con
los analizados en [3], [7] y [9]. Esta diferencia de rendimiento
puede deberse a diferentes materiales de contacto y diferen-
tes concentraciones de dopaje, es decir, diferentes alturas de
barrera Schottky en interfaces metal-CNT y a lo largo de ca-
nal, asi como posibles defectos de tubo y cruces de tubo que
forman puntos Schottky no controlados dentro de la region
de canal, en el caso de [3]. También existe gran influencia de
la geometria del dispositivo, pues en el caso de los modela-
dos aqui, se esta considerando contactos ideales bidimen-
sionales, lo cual permite se acumule poca carga en el canal,
mostrado en la Fig. 2(a), causando un aumento en el tiempo
de almacenamiento, en cambio [7] utiliza una geometria de
accesos coplanares (CPW), alcanzando entre 1aF y 40 aF en
el mismo rango de polarizacion que los analizados.
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Fig. 6. Corrientes de tunelamiento (lineas color azul) y termionicas (lineas
color naranja) para el dispositivo de dopaje quimico en polarizacion
directa (linea continua) e inversa (linea punteada).
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Los mismos indicadores muestran que los dispositivos con
dopaje electrostatico analizados presentan un mejor rendi-
miento respecto a [4], el cual logra un factor de rectificacion y
una /, muy pequefios, lo cual puede deberse a que las barre-
ras inducidas por los contactos polarizados a—10V/10V fue-
ron muy altas para permitir se requiera menor energia
termidnica para lograr la inyeccion en estado encendido y
ademas fueron lo suficientemente anchas para generar co-
rrientes de tunelamiento en estado apagado, aumentado la
corriente de fuga. No asi comparando con [10], donde el fac-
tor de rectificacion tiene un par de décadas de diferencia aun-
que con / menor.

De los dos enfoques de dopaje analizados, el dopaje quimico
tiene un mejor desempeiio, respecto a |/ /IQ ]| y T, apesar de
lograr una menor /_, debido a la reduccion de la corriente de
tunelamiento, aparte de lograr una menor capacitancia de ca-
nal, como se muestra en Fig. 2 (b) y Fig. 3, por lo que se elige
para continuar con el analisis en frecuencia, ademas de haber
obtenido una capacitancia parasita de ~0.02aF, menor en com-
paracion a los otros dos dispositivos (~0.1fF), lo cual es fun-
damental para lograr una alta frecuencia extrinseca de corte,
como se demuestra en el siguiente apartado.

Para conocer el desempeiio del dispositivo en alta frecuencia
se deben extraer figuras practicas de mérito. A partir del ana-
lisis del circuito equivalente del diodo a pequefia sefial la
frecuencia de corte extrinseca del dispositivo f , se puede
definir como [7] y se muestra a continuacion: ,

1 2
fl“ﬁ - 2TECTRdev ( )

donde C, incluye la contribucion de C, , 'y CW, mostradas
también en Fig. 7(a).

El circuito equivalente del diodo Schottky, mostrado en la
Fig. 7, esta conformado por una resistencia serie indepen-
diente de voltaje R, la capacitancia del dispositivo C,
relacionada con las variaciones en la zona de empobreci-
miento, una capacitancia parasita pr_ en paralelo asociada
al efecto de campos marginales y una resistencia depen-
diente de voltaje RJ(V) asociada con las interfaces metal-
CNTy laporcion 6hmica del CNT. R es un parametro de
ajuste de un modelo analitico que se explica a continuacion.
De acuerdo al circuito equivalente y basado en la ecuacion
del diodo Shockley, la resistencia dinamica de baja frecuen-
cia del diodo se pude expresar como:
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Fig. 7. (a) Circuito equivalente del diodo y (b) Resistencia dinamica del
diodo R, en polarizacion directa y RX V) (linea punteada), obtenidas
a partir de la ecuacion 3 (lineas) y simulaciones (simbolos).
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t

= + Rserie = R/( V) + Rserie

V - IRserie
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v,

dev

A

Con [, como la corriente de saturacion de polarizacion inver-
sa, n como el factor de idealidad, V,= k,T/ g como el voltaje
térmico donde &, es la constante de Boltzmann, 7 es la tempe-
ratura y g es la carga electronica.

Aunque existe una fisica bastante compleja detras de los me-
canismos de transporte que ocurren en semiconductores
unidimensionales, se ha comprobado que las principales con-
tribuciones a la inyeccion de portadores en dispositivos CNT
se realizan por parte de la emision termidnica y tunelamiento a
través de las barreras de potencial [12], [18], ecuaciones del
modelo de difusion-deriva, como la ecuacion 3, reproducen
adecuadamente esos modelos de transporte en semicon-
ductores a baja frecuencia y bajo voltaje de polarizacion direc-
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ta, asi mismo ha sido utilizada para aproximar el comportamien-
to de otros diodos-CNT satisfactoriamente [5], [6], [7], [12].

El factor de idealidad #, la corriente de saturacion de polariza-
cion inversa /; y la resistencia serie independiente de voltaje
R, . parael dispositivo con dopaje quimico pueden ser calcu-
lados al alimentar (ecuacion 3) con resultados de la simulacion
numérica y calibrando R, de acuerdo a esos valores, como se
muestra en la Fig. 7(b), con lo que se obtiene valores de 1.07,
0.01 pA,y 5 MQ, respectivamente. La corriente de diodo calcu-
lada a partir de este modelo analitico (denominador en el primer
término de la ecuacion 3), obtenida con los mismos parametros

se muestra en la Fig. 2(a) (linea roja continua).

La frecuencia de corte extrinseca dependientes del voltaje
obtenidas con las ecuaciones 2 y 3 se muestran en la Fig. 8.

La frecuencia de corte extrinseca obtenida con la ecuacion 3
tiene un comportamiento incremental y alcanza la saturacion
con un alto voltaje de polarizacion logrando el rango de THz
a 0.5V, debido a la baja capacitancia parasita obtenida en las
simulaciones (Cpar ~ 0.02aF) que se alcanzo gracias a las di-
mensiones ideales de los contactos.

Aungque la frecuencia de corte extrinseca es un buen indica-
dor de las capacidades del dispositivo considerando todos
sus elementos, la frecuencia de corte intrinseca puede indi-
car las capacidades del material, ya que considera solo los
elementos activos del diodo, aunque también puede con-
ducir a una gran sobreestimacion de las propiedades practi-
cas del elemento. La misma puede ser calculada también a
partir del circuito equivalente como se realiza en [6] y [7],
rebasando el rango de los THz para este dispositivo ideal a
una polarizacion de 0.8 V.
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Fig. 8. Frecuencia de corte extrinseca.
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Ademas de las caracteristicas del dispositivo para obtener
una alta frecuencia de corte, como una poca acumulacion de
carga en el canal y una baja capacitancia parasita, existen
métodos en la ingenieria de dispositivos-CNT que pueden
ayudar a alcanzar una mayor frecuencia gracias una menor
impedancia, como conseguir uniones CNT-metal cuasi puras
en los contactos [7], [15], [19], o implementar dispositivos
multitubos [19], [7], con lo cual se puede disminuir R, mien-
tras se mantiene C, ., en el primer caso, y reducir R en
tanto se multiplica C, ., en el segundo. Para proyectar el
primer escenario en este trabajo se reduce R, enun factor de
10, mientras se mantienen los mismos pardmetros en la ecua-
cion 2, consiguiendo con ello un aumento de una década en
la frecuencia de corte extrinseca, para el segundo escenario
se considero el uso de 1000 nanotubos, con lo que Rj(V) y
R, se escalan en un factor 1/num. de tubos'y C, . X nim.
de tubos, resultando en un aumento aproximado de tres déca-
das para la frecuencia de corte extrinseca, ambas frecuencias
a 0.5V de polarizacion, comportamiento parecido al obtenido
en [7] gracias a que se consideran factores similares, aunque
la frecuencia extrinseca obtuvo niveles inferiores debido a su
mayor valor en sus componentes en general. El aumento en la
primera proyeccion esta dado basicamente gracias a la dismi-
nucion de la impedancia en los contactos, mientras que en la
segunda, la distribucion de la capacitancia parasita por cada
nanotubo tuvo gran influencia.

4, Conclusiones

Se propusieron enfoques de dopaje quimico y electrostatico
en diodos CNT y se estudio el rendimiento estatico y dindmi-
co mediante un enfoque de simulacion multiescala, para, des-
de un nivel fisico, estudiar la fenomenologia detras de los
mecanismos de transporte y analizar el cambio frente a dos
métodos de dopaje, asi como desde un nivel electrénico co-
nocer su desempefio en alta frecuencia.

El dopaje electrostatico logra un buen desempeiio respecto al
factor de rectificacion y corriente de estado encendido /, aun-
que compromete el tiempo de almacenamiento. Ademas de au-
sencia de contactos adicionales para inducir modulacién en el
perfil de bandas del dispositivo, el dopaje quimico logra a un
factor de rectificacion y tiempo de almacenamiento mejorados
sin aumentar la capacitancia parasita, respecto al anterior. Por
lo tanto es mas adecuado para aplicaciones HF, logrando fre-
cuencias de corte bastante altas, dadas por la poca carga acu-
mulada en el canal y la baja capacitancia parasita, debido a las
condiciones ideales del dispositivo. Se comprob6 que diodos-
CNT pueden alcanzar frecuencias de corte en el rango THz
siempre y cuando se logre reducir la acumulacion de carga en
el canal y la capacitancia parasita del dispositivo. Ademas de
que mejorias en el disefio, como la trasparencia en los contac-
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tos y el uso de multitubos, pueden ayudar a conseguir una
frecuencia de corte extrinseca mas alta.

Si bien este analisis esta enfocado en un dispositivo de geo-
metria ideal, es una referencia adecuada para estimar el des-
empefio de dos distintos enfoques de dopaje en diodos-CNT
a través de sus mecanismos de trasporte, su analisis circuital
y su comportamiento en alta frecuencia. Con lo cual se pue-
den proponer mejoras para desarrollar dispositivos-CNT
ultrarrapidos, de mayor factor de rectificacion o frecuencias
de corte en el rango THz.
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