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Résumé

Le transistor a point quantique est un composant tres important dans le domaine
nanotechnologie, il est appelé aussi le transistor a un électron (Single Electron Transistor
en anglais -SET-). Ce SET peut étre utilisé comme électrometre, parce qu’il est tres
sensible aux charges électriques et a un potentiel de stockage pour lire les informations. De
plus il est tres utilisé dans I'informatique pour remplacer le systéeme binaire 0 et 1 (bits
quantiques) par spin-up ou spin-down des électrons. Dans ce travail, nous avons étudié les
propriétés électroniques dans ce dispositif (SET) sous I’effet du champ magnétique
extérieur. On a résolu les équations de Poisson-Schrodinger dans le cas cartésien 1D-2D
respectivement par la méthode des volumes finies. Nous avons calculé I'énergie potentielle
et les états de spins du point quantique et on a déterminé la séparation de niveau d'énergie
(’effet de Zeeman) et calculé le facteur de Lande (g) dans plusieurs orientations du champ
magnétique. Ensuite, on a étudié les parameétres qui influent sur ce facteur. De plus, a partir
du modele électrique équivalant du SET et le résultat expérimental du diagramme d'énergie
de diamant de Coulomb, on a calculé les capacitances des jonctions tunnel entre le point
quantique et les électrodes. Les résultats expérimentaux montrent que la capacitance du
drain et de la source ne sont pas égales contrairement a ce que prévoit la théorie. Pour
résoudre ce probleme, on a supposé que le point quantique n'est pas localisé de facon
symétrique et cela peut étre expliqué par l'influence de voltage de la grille de contréle qui
peut créer d'autres points quantiques. Nous avons obtenu de bons résultats qui sont en bon

accord avec I’expérience.
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Introduction Générale

Introduction Générale

Les progres des technologies et les recherches en physique du solide ont permis de
fabriquer des dispositifs de 1’ordre du nanométre, ou le mouvement possible des porteurs
de charge est confiné dans certaines directions telles que les puits quantiques, avec des
porteurs de charge qui peuvent se déplacer librement dans deux directions du plan
perpendiculaire a 1’axe de confinement (2D), ou dans une direction des fils quantiques
(1D), ou bloqués soit les points quantiques appelés aussi quantum dots en anglais (OD)[1].

Dans les points quantiques, les porteurs de charge sont confinés dans les trois
directions, ainsi les propriétés physiques a ce niveau de dimension changent d’aspect avec
I’apparition des effets quantiques; effets de quantification des charges et niveaux
d’énergies (niveaux discrets) aussi bien pour la densité d’états qui correspond a une série
de fonctions de Dirac [2]. Les propriétés électroniques de ces points quantiques montrent
une similitude avec celles des atomes et on appel ce systéme 1’atome artificiel [3]. Alors, la
compréhension de ces nouvelles propriétés électroniques est nécessaire et semble étre trés
différentes de celles des dispositifs macroscopiques.

Le point quantique a fait I’objet de nombreux travaux aussi bien expérimentaux [4]
que théoriques [5], en plusieurs domaines, par exemples ; des dispositifs optoélectroniques
[6] et des dispositifs photovoltaiques [7], et encore plus récemment dans l'informatique
(bits quantiques) remplacant le systétme de 0 et 1 actuels [8-9]. Alors, dans le point
quantique apparait des phénomenes de quantification de charge, d’énergie et ’effet de
blocage de Coulomb.

En 1985, D. Averin et K. K. Likharev de I’université de Moscou [10] ont proposé
I’idée d’un nouveau dispositif a trois électrodes appelé un transistor a un électron SET
(Single Electron Transistor), apres deux années, T. Fulton et G. Dolan aux laboratoires de
Bell aux USA [11] ont fabriqué un tel dispositif et ils ont démontré comment il fonctionne.
Généralement, la partie principale de ces transistors nanométriques consiste en un point
quantique [12], dans lequel, les électrons en exces sont confinés dans les trois dimensions
(blocage de Coulomb). Le potentiel de confinement peut étre contrélé par la variation de la
tension appliquee aux électrodes externes. Alors, dans le point quantique apparait des

phénomenes de quantification de charge et I’effet de blocage de Coulomb.
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Les propriétés électroniques de ce transistor permet son utilisation comme

¢électrométre, parce qu’il est trés sensible pour des charges (10‘5e/\/ﬁ ) [13], en plus on
peut utiliser le potentiel du transistor a point quantique (SET) pour le stockage
d’information sur la surface d’un disque, le transistor a point quantique est intégré sur une
sonde au-dessus du disque pour lire les informations, cette application conduit a une
énorme densité de stockage. La température d’opération de transistor se fait aux
températures trés basses. On peut fabriquer ces transistors par I’utilisation de différents
matériaux par exemple ; métaux [14], des semi-conducteurs [15] et nanotube de carbone
[16].

Le but de cette thése est d’explorer du point de vue théorique et numérique les
propriétés électroniques des points quantiques sous I’influence de I’effet du champ
magnétique et la variation de la tension appliquée sur des électrodes. Le modele le plus
simple pour décrire les niveaux énergétiques sous l’effet du champ magnétique est le
modeéle des interactions constant (CI) [17] lequel suppose que I’interaction coulombienne
est constante. Le modele utilisé dans ce travail, c’est un transistor a un électron, qui
consiste en un point quantique (I’ilot, région isolante ou boites quantique). Nous nous
intéressons précisément de comprendre et de calculer certaines constantes comme le
coefficient de Landé (g) et les niveaux d’énergies discrets, la densité de la charge puis
ensuite vérifier ’effet de confinement des porteurs de charge et I’effet Zeeman par
I’utilisation de la méthode de volume finie. Ce manuscrit de these comporte quatre
chapitres :

- Le premier chapitre fait une description phénoménologique du systeme (0OD) et un
préambule pour la compréhension des effets de quantification de la charge et de I’énergie
ensuite du blocage de Coulomb. Dans ce chapitre, on présente le transistor a un électron
(SET) contenant le point quantique et on explique son principe de fonctionnement. Enfin,
nous introduisons les méthodes expérimentales pour la fabrication des dispositifs (1D,
nanofils) et leurs applications.

- Le deuxiéme chapitre présente une etude théorique des propriétés électroniques
du point quantique dans le cas électrostatiques et dynamiques, pour simplifier 1’étude, on
suppose que le modéle d’interactions est constant et on considére le point quantique relié

aux électrodes par 1’effet capacitif.

.
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- Dans le troisieme chapitre, on présente la méthode numérique utilisée dans ce
travail. On a résolu les équations de Poisson-Schrodinger monodimensionnel sous 1’effet
du champ magnétique par la méthode des volumes finies et on dégage les niveaux
d’énergies, la densité des électrons et 1’énergie potentielle.

- Enfin, le quatrieme chapitre présente le modele utilisé dans cette these, des
interprétations des résultats de la modélisation ; ces résultats seront comparés avec d’autres
méthodes expérimentales, analytiques et numériques, enfin nous tirons une conclusion

générale suivie de perspectives sur les points quantiques.
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Chapitre 1 Généralités sur les structures nanometriques

Généralités sur les structures
nanométriques

1.1 Introduction

A la fin des années quatre-vingts, les efforts se sont portés sur le confinement des
porteurs de charge dans plusieurs directions de I'espace pour réduire la dimensionnalité des
structures étudiées. Les progres de fabrication de structures nanométriques, par lithographie
électronique en particulier, ont permis la fabrication de puits quantiques (systeme 2D), de fils
quantiques (systéme 1D) et de points quantiques PQs (systéemes 0D).
L’objectif de ce chapitre est d’introduire les concepts généraux de ces structures
nanométriques, liés au confinement des porteurs de charge dans I’espace et aux effets
quantiques qui apparaissent dans les PQs, tels que ’effet de la quantification de la charge, de
I’énergie et de I’effet du blocage de Coulomb et leurs conditions. Puis nous étudierons aussi
les applications de ce systeme (0D), en particulier dans le domaine électronique, on prend par
exemple le transistor a point quantique (SET) qui sera étudié plus tard comme un modéle
utilisé dans le quatrieme chapitre. La derniére partie de ce chapitre concerne 1’étude de la
structure & une dimension (systeme 1D) et ses applications.

1.2 Confinement des porteurs
Dans un solide, il est possible de discrétiser le mouvement des électrons en
restreignant I'espace dans lequel ils se déplacent a une taille inférieure ou de l'ordre de la

longueur d'onde de De Broglie définie par:

2, =—2Zh (1.1)

\J2m E

Ou E est I'énergie de I'¢lectron dans la bande de conduction et m_ est la masse effective de

:
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I'électron. Le confinement des porteurs dans une direction de I'espace a déja été largement
étudié dans des structures comme les puits quantiques (systemes 2D). Ces porteurs sont
confinés suivant l'axe de croissance ou le mouvement libre dans le plan des couches.

L'énergie des électrons dans ces structures est alors du type:

_ I’k
2m

E

+e, (1.2)

n
€

Ou ky est le vecteur d'onde de I'électron dans le plan et e, une énergie prenant des valeurs
discretes du fait du confinement. Cette énergie de confinement dépend des caractéristiques du
puits quantique (largeur du puits et hauteur de la barriere). La densité d'états dans un systéeme
a 2D est alors sous forme de marche d'escalier (Figure 1.1.a). Les fils quantiques (systemes
1D) permettent un confinement des porteurs de charge dans deux directions de l'espace.
L'énergie des porteurs dans ces structures est donc sous la forme:

h2k?
B 2m

e

+&, (1.3)

c,n

Ces structures présentent toujours des continuums d'états accessibles puisque I'énergie n'est

pas discrétisée dans la direction du fil: il subsiste donc un continuum unidimensionnel. La
densité d'états est cette fois en ]/JE—En (Figure 1.1.b). Enfin les points quantiques

(systemes 0D) permettent de confiner les porteurs dans les trois directions de l'espace.
L'énergie des porteurs est discrétisée dans les trois directions, le spectre énergétique est donc
totalement discret comme celui d'un atome. C'est cette propriété des points qui fait leur intérét
principal pour la réalisation de nombreuses applications car elles pourraient constituer des
atomes artificiels. La densité d'états d'un tel systeme est en principe une fonction delta a
I'énergie de chaque niveau discret (Figure 1.1.c). La situation est donc cette fois-ci tres
différente des systemes 2D et 1D puisque, dans les points quantiques, il n'y a plus de

continuums d’énergie [18].

-
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Figure 1.1: Densité d'états et niveaux d’énergies dans : (a) systeme 2D:puits quantiques,
(b) 1D : fils quantiques, (c) 0D : points quantiques [18].

1.3 Points quantiques et leurs applications (Systéme 0D)
1.3.1 Point quantique

Le point quantique (quantum dot en anglais) est une structure isolé entre deux jonctions
tunnels ou barriéres de potentiel, ou les porteurs de charge sont confinés dans les trois
directions. 1l est appelé parfois une boite quantique, ilot ou soit atome artificiel [19-20]. Le
vecteur d’onde de point est donc quantifié, ainsi il apparait des niveaux d’énergies discrétes
(niveaux a une particule). Expérimentalement 1’ilot se compose d’environ de 103-10° atomes

avec un nombre équivalent d’électrons [1].

1.3.2 Atome artificiel

En tridimensionnel, la symétrie sphérique (3D) du potentiel autour des atomes conduit
aux dégénérescences connus sous le nom des orbitales: s, p, d, ...etc. On sait aussi que dans le
cas stable ils sont complétement remplis d’électrons, produisant des nombres atomiques, 2-
10-18-36...etc [21]. Mais dans le point quantique c’est un peu différent de la structure
symétrique atomique (3D) parce qu'il est sous forme de disque, donc la symétrie du potentiel
est bidimensionnel (2D) et les états électroniques sont complétement remplis d’électrons: 2-6-
12-20...etc [1].
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La figure (1.2.a) montre les états des orbites bidimensionnelles permis dans le point
quantique. L’orbite avec le plus petit rayon correspond au plus bas d’état d’énergie. Cette état
associé le moment angulaires ¢ = 0 (état -s-) qui peut supporter deux électrons avec deux
spins opposés. L’addition du deuxieme électron colte seulement une énergie de charge
(e*/C) (L’énergie de remplissage). Une grande énergie AE est nécessaire pour ajouter le

troisieme électron, cet électron doit remplir le suivant état d’énergie, alors I'énergie
additionnelle totale est donnée par: E = e?/C + AE. Les électrons dans cette orbite possédent
des moments angulaires ¢ =21 et deux spins pour chaque état, donc dans cette deuxiéme
orbite, il y a quatre électrons (N = 4), alors le sixieme électron remplis cette orbite et de la
méme maniére, pour ajouter un septiéme électron.

Les propriétés électroniques des orbites suivant une structure bidimensionnelle peut étre
récapitulé dans une table périodique, voir la figure (1.2.b) (les éléments sont exprimes par les

noms des membres d’équipe de NTT et Delft).

(a) ]
< 2
= R
514
2 92 15
IS °
efL efL+AP ef( e/C  €/C e/C+AE <
0 10 20
N
{(h) Table périodique
des atomes
artificeils 2D
1 2
i SO T,
34 —— 5| 6
Et [Au Ko [0o
7 81 9 10 11 [ 12
Sa_ |To |He Mi |Cr [Ja
13] 14 150 16| 17] 18| 19f 20
Wi |Fr |EI Da

Figure 1.2: Configuration électronique des éléments bidimensionnels [1].
(a) Le schéma des orbitales circulaires pour 1’addition des électrons.
(b) Table périodique des éléments bidimensionnels.
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1.3.3 Jonction tunnel

Le schéma électrique équivalant de la jonction tunnel est présenté dans la figure (1.3).
La jonction tunnel posséde un double comportement parce qu'elle a une certaine probabilité
de faire passer ou de réfléchir des électrons [22]. Lorsqu’elle est passante, il y a un courant
qui passe, dans ce cas, on considére cette jonction comme une résistance. Au contraire, quand
elle est bloquée, elle est considérée comme un condensateur. Alors il existe une dualité
résistance /condensateur d’une jonction tunnel: ni vraiment totalement résistive, ni vraiment

totalement capacitive, ni vraiment les deux en méme temps.

\WB_ I

Figure 1.3: Schéma électrique d’une jonction tunnel

1.3.4 Double jonction tunnel et blocage de Coulomb

Considérons maintenant le systeme constitué par la mise en série de deux jonctions tunnels
(Figure 1.4.a), et le circuit équivalent de la double jonction tunnel présenté dans la figure
(1.4.b) au quel on peut considérer que les jonctions correspondantes sont respectivement (C;,
Ru) et (Cy, Ri). OU Ny et ny sont les nombres d’électrons ayant traversé les jonctions 1 et 2
dans le sens inverse du courant électrique de la polarisation V, ¢’est-a-dire de gauche a droite;
n = (n;-ny) représente donc le nombre d’électrons excédentaires dans le point.

On passe maintenant au principe du fonctionnement de la double jonction tunnel. Lorsque, on
applique une tension plus faible, I'électron n'a pas assez d'énergie pour traverser la barriére et

charge le point quantique (I'énergie de charge eZICz ou Cy = C1+C,=2C), doncilyan=0
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électron en exces sur le point, dans ce cas, le courant est nul, alors nous sommes en régime de

blocage du Coulomb comme on peut voir dans la figure (1.5. a).

NN
I

G Ry

Figure 1.4: Double jonction tunnel, (a) Schéma de structure a double jonction tunnel
et (b) Circuit électrique équivalant de la double jonction.

Si la tension devient suffisante et égale a la tension de seuil (Vps = e /Cy) le niveau p; du point
aligne avec le niveau de Fermi de la source, un électron peut rentrer par effet tunnel dans le
point, et traverser la jonction drain parce que U;>Egp alors il y’a création d'un courant par
passage des électrons un par un dans le point quantique et apparition du premier palier de
Coulomb (Figure 1.5.c). Quand on augmente la tension Vps jusqu'a la valeur 3e / Cy (le
deuxiéme seuil apparait) on voit le deuxiéeme palier de Coulomb, les électrons ont
suffisamment d'énergie pour passer deux a deux a travers le composant, la valeur du courant
est doublée par rapport au cas precédent (Figure 1.5.d). Cette description n'est valable que
dans la limite ou la tension reste intérieure a une tension du seuil deuxiéme a partir de laquelle

peuvent étre stockés simultanément trois électrons dans le point et ainsi de suite...etc.

|
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Figure 1.5:Variation du courant et diagramme de bande d'énergie en fonction de la
tension aux bornes de la double jonction tunnel. (a) et (b) régime de blocage
de Coulomb; (c) premier palier de Coulomb, les électrons passent un par un ;
(d) deuxieme palier de Coulomb, deux électrons peuvent passer dans le
composant.

Quand on prend une structure a double jonction symétrique c'est-a-dire (C;= C, et Ry

= Ry) et on applique une polarisation supérieure au seuiI:N ‘>Vseui,, I'électron aura été

transféré dans le point quantique et il quittera donc le point immédiatement, la caractéristique
I-V de la double jonction symétrique est présentée en figure (1.6). Par contre, une double
jonction fortement asymétrique (par exemple Ry, >>Ry;) donnerait lieu a une caractéristique I-

V en forme d'escalier et qu'on appelle I’escalier de Coulomb (voir figure précedente).
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.

Figure 1.6: Caractéristique I-V avec double jonction symétrique.

1.3.5 Effet du blocage de Coulomb
Le blocage de Coulomb est basé sur I’énergie de charge, c¢’est-a-dire 1’énergie nécessaire pour
ajouter ou retirer un électron dans le point quantique [23]. Considérons un point quantique
isolé du gaz d’¢lectron par des barriéres tunnel, de capacité propre C. L’énergie pour ajouter
un électron est alors :

2

—e —e q e
Ec = |U()dg= | —da=—— (1.4)
© ! !c 2C

C’est cette énergie que 1’on appelle « I'énergie de charge ou I'énergie électrostatique ».
1.3.6 Conditions nécessaires a I’observation du blocage de Coulomb

Pour voir le phénomeéne du blocage de Coulomb, il faut réaliser les conditions suivantes:
1. Premiérement, I'énergie thermique ksT du systeme a température T doit étre petite par

rapport a I'énergie de charge.
e?/ 2C >>kgT (1.5)

Dans le cas contraire, ol I'énergie de charge est inférieure a I'énergie thermique (e%/2C

<kgT), la quantification de la charge disparait (Figure 1.7 a).
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L’excitation thermique permet le passage des électrons a travers les jonctions et par
conséquent les oscillations de coulomb diminuent avec l'augmentation de la

température (Figure 1.7.b).

——y Vds=1.0mV
i Vaub=0V DK

Figure 1.7: Influence de la température sur la charge (a) [24]
et sur le courant lgs en fonction de Vg (b) [25].

2.Deuxiemement, Les jonctions tunnels doivent donc suffisamment confiner 1’électron
dans le point, ce qui se traduit par une valeur minimale de R;, ou R;est une résistance
tunnel. Une fagon qualitative d’exprimer cette contrainte est d’utiliser la relation

d’incertitude d’Heisenberg [26] :

AEAt>h (1.6)

ou I’incertitude sur le temps, At, correspond au temps de chargement du point ¢’est-a-

dire a la constante de temps liée au chargement d’un circuit RC.
At=R,.C (1.7)

Et ou la variation de 1’énergie correspond a 1’énergie de chargement électrostatique
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(¢}

AE =~ (1.8)

Aprés avoir introduit les équations ci-dessus dans la relation d’incertitude, on obtient la

résistance tunnel R:

R >> D:R

e

Q (1.9)

Ou Rqest le quantum de résistance qui vaut 25,9 kQ. Nous 1’obtenons ici comme valeur
minimale de la résistance tunnel.
3. Troisiemement, la tension entre la source et le drain Vsp doit étre inférieure a I'énergie

de charge E.:
eVy| < Ec = €/2C (1.10)

Par contre, lorsque on applique la tension du drain supérieure a I'énergie de charge,

I'effet du blocage de Coulomb disparait, c'est a dire le courant est non nul.

1.4 Applications des points quantiques
Les points quantiques sont utilisés dans plusieurs domaines, on en présente les plus
importants:

v’ Les lasers a boites quantiques, profitant directement des états discrets dans les boites
pour délivrer des raies d’émission ultra-fines. 1ls sont également tres stables avec la
température [27].

v' En photovoltaique, les diodes électroluminescentes quantiques (QD-LED)[28]qui
permettent I'émission de différentes longueurs d'ondes comme exemple les écrans ou
ampoules délivrant une lumiere plus proche de la lumiere naturelle. en plus les cellules
a base de nanocristaux de silicium auraient des colts de fabrication moindres par
rapport aux cellules actuelles et offriraient des rendements plus importants, tout en
profitant des propriétés optiques (gap modulable par la taille) des nanocristaux.

v’ Les points quantiques ont en plus une application dans l'informatique ou des quantum

bits (qubits) remplacent le systeme de 0 et 1 actuels [29].

-
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v En biomédical, les points quantiques présentent de nombreux avantages comparés aux
marqueurs traditionnels, en raison de leur luminescence et de leur stabilité.

v' En électronique, les points quantiques composent les dispositifs qu’on appelle
maintenant les transistors a points quantiques ou SET (Single Electron Transistor en

anglais) [30-31-32] qui nous intéressent dans notre étude.

1.5 Avantages et désavantages des points quantiques
Les avantages des points quantiques sont nombreux par rapport aux autres systémes comme
les puits quantiques et les nanofils.

v" le gain optique est plus élevé parce que la densité d'état a la forme de pics de
Dirac ce qui concentre les porteurs sur des gammes d'énergie plus étroites.

v le courant de seuil laser est abaissé car la discrétisation des niveaux
électronique fait que le nombre de porteurs nécessaires a l'inversion de
population est plus faible.

v' tel que la différence entre les niveaux énergétiques est supérieure a l'excitation
thermique, la densité des porteurs ne change pas par conséquent le gain du
laser est stable par rapport a la température.

Mais leurs inconvénients sont lors de la fabrication, il est délicat de contrdler leur distribution
des niveaux énergétiques en taille. On n'observe pas donc la fonction Delta souhaitée comme

dans le cas théorique, mais une distribution Gaussienne.

1.6 Transistor a un seul électron
Un transistor a un seul électron (SET) est composé d’un point quantique et le schéma

descriptif d'un SET est illustré a la figure (1.8).

grille
-
- I
drain » PQ source
\ e

-
-

jonction tunnel

Figure 1.8: Schéma descriptif d’un SET.

=
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La source des électrons est séparée du drain par des jonctions tunnels et la grille par une
jonction capacitive pour bien confiner les électrons dans le point quantique. Il est nécessaire
que la résistance des jonctions tunnel soit suffisamment grande et la température ne soit pas
trop élevée. C’est ce qu’on appelle le blocage de Coulomb et le fonctionnement du transistor

est de voir I’Tlot comme un pieége dans lequel est contenu un (ou plusieurs) électrons.

e Principe de fonctionnement
La figure (1.9) présente la variation de diagramme d'énergie en fonction de la tension

de grllle Vgs.
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Figure 1.9: Evolution du courant en fonction de la tension de grille dans un SET.
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Le principe de fonctionnement du transistor SET, reste similaire a celui d'une double
jonction tunnel, mais la troisieme électrode, qu'on appelle la grille contréle le nombre des
électrons dans le point quantique. Le passage d'un électron a travers les barriéres est
conditionne par la différence de potentiel entre source et drain (Potentiel de Windows c'est-a-
dire Vps) ainsi que par I'énergie de charge pour ajouter un électron au point. Pour une tension
Source - drain Vg donnée et inférieure au premier seuil de tension (Vps < Veeil) €t la tension
de grille insuffisante pour faire passer le premier électron (c'est-a-dire Ers < H1), OU My
présente le potentiel chimique dans le point dans ce cas I'électron ne peut pas passer, alors on
a un régime de blocage de Coulomb (figure 1.9.a). Si on conserve la méme polarisation
source- drain, on augmente la tension de grille Ves = Vi, les niveaux d'énergies dans le point
sont diminués (la profondeur du puits augmente) alors I'électron peut passer (Figure 1.9b), il
apparait un premier pic du courant. En augmentant la tension de grille supérieure a la tension
Va1, on retrouve le régime du blocage de Coulomb figure (1.9.c). Par contre pour une tension
de grille Vg donnée (ou nulle) et la polarisation source -drain varie et on retrouve la

caractérisation courant- tension Vgs de la forme d'escalier comme on auparavant (Figure 1.5).

La figure 1.10, présente la caractérisation courant / tension de la grille. On observe que
le courant varie comme une série de pics de conduction et la largeur des pics dépend de la

tension de source drain appliquée.

Courant (A)
|

0 v v v

51 ) =52 ) &53
Tension de Grille ‘-.-'GS

Figure 1.10: Caractéristique I (Vgs) idéale du SET [24].

.
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Quand cette tension augmente, la largeur augmente aussi (tout en restant inférieure au
premier seuil du passage des électrons), plus la largeur de la zone de résonance est importante.
Dans le cas ou la tension de drain est supérieure au premier palier de Coulomb, il y aura

toujours existence d’un courant, quelle que soit la valeur de la tension grille.

1.7 Nanofils et leurs applications

1.7.1 Historique

Les fils sont découverts en 1964 par Wagner et Ellis [33], la méthode de croissance est
le dépdt chimique en phase vapeur (Chemical Vapor Deposition : CVD) de Si a partir
d’agrégats d’or. Les fils ¢taient alors de dimensions micrométriques et connus sous le nom de
« whiskers ». Ce n’est qu’en 1998 que I’équipe de Charles Lieber [34] utilise le fait que le
diamétre des colonnes est contr6lé par la taille de 1’impureté métallique pour fabriquer
volontairement des fils de silicium de diamétre nanométrique. Dés lors I’activité "nanofils"
émergea, et a partir de 2000 [35] la croissance et I’étude de nanofils ont connu une extension

exponentielle.

1.7.2 Définition

Un nanofil est une structure unidimensionnelle a 1’échelle nanométrique [36], dont le
diameétre est généralement tres fin de d’ordre des nanometres et la longueur n’est pas limitée a
peu prés de 1’ordre des micrometres. A ces échelles les effets quantiques sont importants. De
nombreux types de matériaux ont été élaborés dans les nanofiles tels que les matériaux
semiconducteurs [37] par exemple: Si, InP, GaN,... etc.), ou métalliques [38] comme (Ni, Pt,
Au) et dernierement ont apercoit les nanofils moléculaires qui constituent des unités
moléculaires organiques (par exemple I'ADN) ou inorganiques. Ces systémes nanométriques
présentent des intéréts dans de nombreux champs technologiques (micro/nanoélectronique,
énergie photovoltaique) et scientifiques (biologie, physique). La figure (1.11) présente

quelques images des nanofils.

-
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Figure 1.11: Images des nanofils par microscopie électronique a balayage (MEB).
(a) croissance des nanofils de ZnO sur un substrat saphir par la méthode VLS
[39]. (b) croissance denanofils de Silicium sur Si<111> [40].

1.7.3 Méthodes de fabrications des nanofils

Pour fabriquer des nanofils, deux grandes approches sont possibles : I'approche
descendante (top-down) et I'approche ascendante (bottom-up) [41].
L’approche descendante « top-down » : ¢’est la méthode la plus utilisée en microélectronique
pour fabriquer des dispositifs fonctionnels intégrables en des systemes complexes. Elle
permet d’obtenir des nanostructures a 1’aide des techniques de lithographie, de gravure et de
dép6t ou la matiére est sculptée.
v' L’avantage de cette méthode est d’obtenir des nanostructures dont les
propriétés sont celles du cristal utilisé au départ.
v Les inconvénients sont : mauvaise qualité morphologique due a la rugosité de
surface aprés gravure, aussi bien que c’est difficile d’atteindre des dimensions
de plus en plus petites avec les techniques de lithographie, pourtant ce domaine

ne cesse de se développer pour réduire les dimensions des nanostructures.

L'approche ascendante est une méthode qui présente 1’avantage d’obtenir des
structures organisées avec une haute qualité cristalline a 1’échelle nanométrique par synthése
ou par auto-organisation. De nombreuses méthodes existent pour former des nanofils par cette
approche, elles peuvent étre classées en des méthodes de croissance en solution et d’autres en

phase vapeur. Les méthodes dites en solution incluent le dépot électrochimique combiné a des
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templates. L’avantage de ces méthodes est la production a grande échelle et a bas cout. Les
méthodes en phase vapeur ont été largement utilisées pour 1’élaboration des nanofils. Elles
incluent les méthodes physiques ‘ablation laser’ [42] et 1’évaporation thermique et chimiques
‘dépbt chimique en phase vapeur’ CVD (Chemical-Vapor-Deposition) [43-44]. Ces méthodes
permettent un meilleur controle de la morphologie des nanofils par rapport a celles en
solution. Aujourd'hui, ce sont ces méthodes qui dominent la croissance des nanofils et sont
utilisées pour produire des composants semiconducteurs intégrables dans des composants
électroniques. Cependant de telles méthodes coltent cheres. Mais elles sont tres avantageuses
dans le sens ou la gamme de précurseurs gazeux permettant de faire croitre différents types de
matériaux est vaste et offre un contréle de la croissance fournissant la possibilité de réaliser

des structures complexes avec les nanofils.

Les méthodes de fabrication de nanofils sont multiples ainsi que les types de
matériaux produisant des nanofils. Citons les nanofils demétaux [45], les nanofils de carbures
[46], les nanofils d’oxydes et les nanofils de semiconducteurs [47- 48]. La technique
géneérique décrite ici et en detaille est le dép6t chimique en phase vapeur (CVD), et le mode
de mécanisme de croissance peut étre: VLS (vapour-liquid-solid) ou VSS (vapour-solid-
solid) en fonction de la phase liquide ou solide mais la plus utilisée étant la méthode VLS

(\Vapeur-Liquide-Solide) [49-50] que nous décrivons par la suite.

Le point essentiel dans le mécanisme de croissance VLS est le fait que la goutte forme
un alliage liquide a la température de croissance généralement supérieure a celle de
I’eutectique. Tandis que les températures de fusion des matériaux massifs de Au, de Si sont de
1064°C, 1414°C respectivement (Figure 1.12), la température d’eutectique d’alliage Au-Si
est de 363°C. La composition atomique en Si est de 18.6%. L’avantage de travailler dans de
telles conditions est que le systeme est lié a la composition de 1’eutectique et y revient dés

qu’on le force a s’en écarter.

0
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1414°C

(AUSi)I + Sis

1064°C
+— Au Ni'lﬂ"h‘“'“ Erlulf;uncr
18.6%at 363°C
Au Si

Figure 1.12: Diagramme de phase binaire (Au-Si).

La figure (1.13) présente la méthode de croissance de nanofiles de Silicium par VLS.
Les gouttes catalytiques (Au, Ag...) peuvent étre formées par démouillage (traitement
thermique) d’un film mince ou déposées par une solution de colloides. Il est important de bien
contrdler cette étape puisque les nanofils croissent a partir de ces gouttelettes, leur position et
leur diamétre en dépendent donc. La croissance s’amorce lors de I’introduction d’un flux de
Silane (SiH4) dans I’enceinte de croissance. Les atomes de silicium ainsi libérés sont alors
incorporés dans la goutte liquide de I’alliage Au-Si tandis que I’hydrogeéne restant est en
phase gazeuse puis est évacué de la chambre. Cet ajout de silicium provoque une
augmentation de la concentration en silicium au sein de la goutte, au-dela du seuil d’équilibre
thermodynamique. L’unique moyen pour rétablir I’équilibre est de précipiter de la matiére
solide riche en silicium. Ce phénomene qui consiste a faire apparaitre les premiers germes
cristallins d’une phase solide est plus connu sous le terme de nucléation. En conséquence, la
précipitation de silicium solide sous la goutte engendre par accumulation la croissance d’un

nanofil.
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Figurel.13: Schéma de croissance de nanofils (Si) par mécanisme de VLS.

L’Or permet une bonne croissance des nanofils de silicium. Cependant, lors des études EDX
(Microanalyse en Dispersion d’Energie X) des échantillons obtenus, une pollution des
nanofils par I’or est constatée jusqu’au cceur de la structure et ceci méme aprés ringage. Il
existe une diffusion de I’or au sein méme des nanofils qui ne peut étre évitée [51].11 est
possible d’utiliser d’autres matériaux pour la réaction, tels que le Gallium [52] qui permet
d’élaborer des nanofils de diamétres tres petits, le cuivre [53]ou le titane [54] qui permettent
d’obtenir des nanofils de forme conique. Il apparait que ces matériaux qui ont une faible
affinité avec le silicium et permettant 1’apparition de moins d’impuretés dans le fil.
Cependant, la croissance VLS utilisant d’autres métaux doit parfois étre réalisée dans des
solvants organiques car la température a imposer pour atteindre 1’eutectique est trop élevée et
un alliage se forme entre la couche métallique et le substrat de silicium. .

Par changement du gaz réactif dans la chambre de croissance au cours de la synthése,

on peut reéaliser des nanofils hétérostructures avec deux types de croissance; soit sur le long de

.
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son axe qui donne une hétérojonction axiale ou des hétérostructures axiales (Figure 1.14 b-c),
et soit dans la direction perpendiculaire (radiale) qui correspond a des structures coeur/coquille
oucceur / multi-coquilles (Figure 1.14 d-e). Il est aussi possible de réaliser des hétérostructures

plus complexes qui contiennent ces deux types d’hétérostructures.

(@) croissance de nucléation croissance de nanofil axiale
4
\ » —
L. — - -
(b) f (d) ‘ I
T 3
croissance d'hétérojonction axiale croissance d'hétérojonction radiale

(©) (e)

hétérostructures axiale hétérostructures radiale

Figure 1.14: Vue schématique de la réalisation de nanofils hétérostructurés par VLS [55].

1.7.4 Applications

Apres la présentation des techniques de fabrication des nanofils, la derniére partie de ce
chapitre concernant leurs applications, les nanofils peuvent étre utilisés dans plusieurs
domaines par exemple: la nano-microélectronique, 1’optoélectronique et le capteur

biologique.

e Nano-Microélectronique : FET - SET

Dans la technologie planaire du transistor a effet de champ (Field Efect Transistor, FET),
la grille servant a la déplétion (ou I’enrichissement) et le canal n'agit que d'un seul c6te, et
dans une seule direction (Figure 1.15a). En revanche, en utilisant des nano-fils comme un
canal de conduction dans le transistor a effet de champ, la grille peut enrober le fil soit par
trois cOtés dans le cas du transistor FInFET (Figure 1.15b), soit tout autour du fil et de fagon

homogéne dans le cas des transistors verticaux (Figure 1.15d).
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Ainsi, l'effet de champ est beaucoup plus prononceé, et conduit a un meilleur contrdle
électrostatique de la conductivité dans le canal du transistor. C'est pourquoi de nombreuses

études sont menées sur les transistors a effet de champ a base de nanofils.

(9 0 orer

Dielectric

Cate

Source

Figure 1.15: Evolution du transistor a effet de champ. (a) MOSFET classique (b)
FinFET(c) NwFET (d) NwFET vertical [56].

Les nanofils peuvent étre utilisés pour fabriquer les transistors a un électron (SETs) ou les
effets quantiques peuvent apparaitre tels que; la quantification des porteurs de charge, des
énergies et I’effet de blocage de coulomb. On peut obtenir le point quantique a partir de la
croissance de nanofil a hétérostructures ou par application des grilles au-dessous du nanofil

(InAs), comme on peut le voir sur la figure (1.16).

123 45 SuN

Figure 1.16: (a) Image de transistor (SET) par microscope électronique a balayage (MEB).
(b) coupe transversale d'un transistor a base de nanofil au-dessus de cing grilles
plongé dans un diélectrique SizsN4[57].

E
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Le nanofil de transistor est fabriqué par le mode de mécanisme VLS [57], avec un diametre
de 55 nm et forme un angle 65C" avec les grilles. Le point quantique est formé par

I’utilisation de 1’effet des trois grilles du milieu.

e En optoélectronique-photonique

Des hétérostructures 1D peuvent étre intégrées dans un nanofil de facon a former des
boites quantiques. De telles structures peuvent fonctionner comme une source de photons
uniques [58]. Les nanofils peuvent aussi fonctionner comme des cavités laser [59]. En plus,
des matériaux intéressants pour des applications optiques et dont la croissance en volume
révele des défauts s’avérent de cristaux parfaits sous la forme de nanofils, par exemple les

nanofils de GaN et de AIGaN[60].

Des nanofils semiconducteurs a superréseaux Il1-V et IV ont été synthétisés avec une
composition de couches multiples de GaAs et GaP afin d’obtenir des nanofils a modulation de
gap. Les mesures de photoluminescence, de transport électrique et les mesures
d’électroluminescence (Figure 1.17) sur des nanofils uniques types n-Si/p-Si et n-InP/p-InP
montrent les propriétés uniques de ces nanofils a superréseaux et proposent des applications
potentielles allant des codes-barres nanométriques jusqu'a des diodes électroluminescentes

polarisées a I’échelle nanométrique.

i

Figure 1.17: L’image de gauche représente un schéma d’une DEL a nanofil InP. L’image de
droite représente I’émission polarisée depuis la DEL selon 1’axe du nanofil.
Les pointillés représentent les bords de 1’électrode. Barre d’échelle 3um [61].

]
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e En détection biologique et chimique

Les transistors & base de nanofils sont tres importants dans le domaine biologique et chimique.
Les diamétres nanométriques des nanofils de taille comparable a celles des espéces chimiques
et biologiques a détecter font d’eux un excellent transducteur primaire produisant un signal
pouvant interférer avec des instruments macroscopiques. La figure 1.18 présente un exemple

des capteurs.
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Figurel.18: Schéma d’un ensemble de trois nanofils présentant des récepteurs spécifiques a
3marqueurs différents présents lors d’un cancer et conductance des troisnanofils
en fonction du temps [62].

La conversion d’un transistor a base de nanofil en un capteur pour la détection de marqueurs
présents lors d’un cancer consiste a fonctionnaliser la surface des nanofils (de silicium dans ce
cas) avec des groupements terminaux permettant de greffer par la suite des récepteurs
spécifiques sur le nanofil. Ensuite, le marqueur réagira uniquement avec le récepteur qui lui

est spécifique, ce qui changera la conductance du nanofil [62].

1.8 Conclusion

Nous avons vu dans ce chapitre que lorsque les dimensions du systeme etudié
deviennent nanométriques ou inférieures aux grandeurs caractéristiques qui sont la longueur
d'onde de Fermi, le libre parcours moyen et la longueur de cohérence de phase, des effets

quantiques apparaissent. Ainsi, une quantification de la charge et de I’énergie ou d’effet de
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blocage de Coulomb sont observés dans de tels systémes (points quantiques). Allant toujours
vers la miniaturisation des composants, une nouvelle voie de recherche concerne les
transistors a point quantiques (SET). Encore, nous avons vu les méthodes de fabrication des
systemes 1D (nanofils) et leurs applications. Dans la suite, nous étudierons en détails la
théorie pour la compréhension des phénomenes physiques dans le cadre de blocage de

Coulomb qui apparaissent dans ce dispositif (SET).
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Chapitre 2 Modeéle analytique des interactions constantes

Modele analytique des
Interactions constantes

2.1 Introduction

Dans ce chapitre, on présente une étude théorique sur les dispositifs mono électroniques
tels que le transistor & point quantique. On explique tout d’abord I’effet du blocage de
Coulomb dans le contexte du mod¢le d’interaction constante [17], qui suppose que cette
interaction ne dépend pas de la charge du point, cette hypothese permet de modéliser cette
interaction par un réseau de capacités, alors I’interaction coulombienne est constante. On peut
dire encore que ce modele constitue une description qualitative. Ensuite, nous calculons les
transitions possibles dans le point quantique par diminution d’énergic total de systeme.
Finalement, on explique le transport électronique dans le régime linéaire et non linéaire,

ensuite I'effet du champ magnétique sur le diagramme de stabilité d'énergie.

2.2 Modéle électrique du SET:

Le modeéle utilisé ici est un modéle d'interaction constante, il est trés simple et général
[57] et permet de résoudre les problémes liés au blocage de Coulomb. Nous calculons
I'énergie potentielle globale dans ce transistor (SET) et nous étudierons I'adjonction ou le
retrait d'un électron du point quantique par les jonctions tunnel favorisant une diminution de

I'énergie.

Le modele électrique de transistor a point quantique (SET) est illustré sur la figure
(2.1). Le point quantique ou I’ilot est relié¢ a trois électrodes : la source et le drain connectant
le point quantique a une source de potentiel Vg et la troisieme électrode grille couple d’une
maniere capacitive le point a la source de potentiel Vg. Cette grille permet de changer le
potentiel électrostatique du point. Les électrons du point ne sont pas des particules

indépendantes, car ils se repoussent mutuellement par la force de répulsion de Coulomb.

.
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Ces interactions modifient en genéral les propriétés électroniques du point quantique en
induisant des corrélations entre les charges. Pour simplifier la discussion, nous supposons
d’une part que le spectre a une particule n’est pas affecté par les interactions (entre les
électrons du point quantique et entre le point quantique et les réservoirs) et d’autre part, que
les interactions sont paramétrisées par des capacités couplant électrostatiquement les

différentes régions du circuit.

n, n,
’ | ¥ / | |

% -4t
D @. S
l;r 0 Dot — @ I

C'-'{i
Q% (G
'rll'.i
Vi

Figure 2.1: Schéma du circuit électrique équivalant du transistor
a point quantique (SET).

L'énergie électrostatique & dans un condensateur est défini par :

£= [V 1) dt= fgdqz{g—c} (2.1)

Soitsig=0at=0etq=Qat = 4w

Dans le point quantique, nous pouvons écrire la conservation globale de la charge

Q:Qz_Ql_QG (22)
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Par effet tunnel, les électrons transitent un a un et que la charge dans le point est par
conséquent quantifiée ; de plus, nous tenons compte des charges parasites pouvant exister au

sein du transistor par I’intermédiaire du parameétre qo :

Q =-ne+ qpavecn €Z (2.3)

La relation fondamentale des condensateurs donne :

Q =iV
Q; = GV, (2.4)
Q¢ = CG(VG - Vz)

Avec :

Vigs= Vi + Vs (2.5)

2.2.1 Calcul de I'énergie totale

L’¢énergie totale du systéme nous est toujours donnée comme la somme des énergies
potentielles (E,) du systeéme a laquelle on soustrait I’ensemble des travaux effectués (w) par

les sources de tension.
E=E,—-w (2.6)

L’¢énergie potentielle, d’origine €lectrostatique, correspond a I’énergie emmagasinée dans les
trois condensateurs.

_ 1 2 2 2772 2
E, = 2o, [C1CoVis + G Ce (Vs — V)= + CCEVE + (ne — qo)”] (2.7)
Ou Cgq= Ci1+Co+Cg et n représente le nombre d'électrons dans le point quantique et

représente la variation entre des nombres des €lectrons qui passent par la jonction 1 et 2, ¢' est

adire (n =ng-ny).

S
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Le travail fourni par les sources se décomposé toujours en deux travaux élémentaires, 1’un
pour injecter n; électrons par la jonctionl (w;), ’autre pour injecter n, électrons par la

jonction 2 (w,).

w=w; +w, (2.8)

Si un électron est rentré par la jonction 2, cette jonction peut étre considérée comme passante.
Ce faisant, la jonctionl exhibe son caractére capacitif (¢’est I’hypothése de passage séquentiel
des électrons) de méme que le condensateur de grille Cs. Les charges Qg et Q; doivent donc
se réequilibrer. Le travail fourni par les sources de tension Vg et Vg nécessaire a un tel

rééquilibrage de charges s’écrit (Figure 2.1) :

Swy = [V I(t) dt + [V [(t)dt = VyqAQq + VAQ, (2.9)
Soit en fonction des tensions :

owy, = Vg CLAV + Vi Co AV — V) = Vg CLAV) — Viy Ca AV, (2.10)

Ou, lorsqu’un €électron est extrait par la jonction 2 :n, = n, + 1 et n - n — 1 induisant une

variation des tensions V; et Vs, :

Vl_)Vl_Ci

o 2.11
Vy=Vy+— (@11)

eq

N e . . - / ez
Ou E, = o est I’énergie de charge. Au final, nous trouvons donc que si n, électron ont été
eq

extraits de la jonction 2, les sources ont dd fournir le travail
eClVSd

wy = —ny( Ceq

ngVG

Ceq

+ 670 (2.12)

Si maintenant nous considérons qu’un électron a été injecté par la jonctionl, cette jonction

peut étre considérée comme passante.

<
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Ce faisant, la jonction 2 exhibe son caractére capacitif, de méme que le condensateur de grille
Ce. Les charges Qg et Q; se rééquilibrent imposant aux sources de tension Vg et Vg de fournir

le travail.
6W1 = fVSd Id dt + fVGIGdt (213)

Etant donné que |4 = Is- lg, en remplagant |4 par cette expression dans celle de dwj , nous

trouvons :

6W1 = fVSd IS dt + f(VG — VSd) IGdt (214)
_dQy _dQg T . .

Sachantque I, =—2 et I; =—C et aprés lintégration on trouve:

dwy = Veq AQy + (Vi — Viq)AQg (2.15)

Soit en fonction des tensions :
Swy = Viq AV, + (Vg — Vg )Co (Vi — Vig)
== Vsd CzAVZ - (VG - Vsd)CGAVZ (216)

Ou, lorsqu’un électron est injecté par la jonction 1, nous avonsny > n; +1 etn - n+1

Vo> Vy——
o (2.17)
Vl - Vl + C_

eq

De sorte que, finalement, nous trouvons gue si n; électrons ont été extraits de la jonctionl, les

sources ont d( fournir le travail

wy =~y (TR SO (2.18)
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Le travail total du systéme s’écrit alors

W= _Ci [n2(C1Vas + CeVe) +n1(CoVas + Co(Vas — Vi) (2.19)

eq

Alors I’énergie totale du systéme s’écrit (avec n = ni-ny,)

1
= % [CLCVE + CiCo (Vs — V)% + CoCEVE + (ne — q)?] +
é [(n1(C3 + Cg) +nyC)Vys — nCVi] (2.20)

2.2.2 Calcul du potentiel électrochimique

Par définition, le potentiel électrochimique représente la variation de 1’énergie du
systeme quand une particule supplémentaire est introduite, I’entropic et le volume restant
constants ou le potentiel électrochimique du point quantique est défini comme I'énergie

nécessaire pour ajouter un électron dans le point et on calcule a partir des relations suivantes:

dE(n) AE
on  n-— n—1)

Haor () = =EMm)—-E(n-1)

e

= Cor E + (ne — qo) + (G + C)Vys — CGVG] (2.21)

2.2.3 Etude des transitions possibles

A température nulle, 1’évolution du systéme ne peut s’effectuer que dans le sens d’une
diminution de 1’énergie totale. En calculant I’ensemble des transitions possibles du systéme,
la condition de décroissance de I’énergie nous permet de connaitre les plages de tension sur

lesquelles les transitions envisagées peuvent effectivement avoir lieu.

Jonction 1 :

( sSing->n;+1 alors n-n+1

AE, 11 = zci,q [+(2n + 1De — 2(qp + CsVgs) + 2V (C; + Cg]

sing—-n —1 alors n-n-1
AE,, -1 = 5~ [~(2n — De + 2(qo + CeVas) — 2Vus (C + C5)]

(2.22)

\

2Ceq
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Jonction 2 :

( sing—->ny,+1 alors n->n-1
e

AE,, 11 = 2, [—(2n — De + 2(qo + CsVis) + 2V Gi]
< sin,-n,—1 alors n-n+1 (2.23)
| BFn,1 = 50— [+2n+ De = 2(qo + CgVas) = 2VasCy)]

Les seules transitions viables sont celles pour lesquelles il y a abaissement de 1’énergie, i.e.

les transitions pour lesquelles AE < 0 Nous trouvons:

(2n—1) e—=2 (q0+CsV¢s)
2Cq
2n+1)e—-2(qo+CsVgs)
2Cq
—(2n+1) e+2 (qo+CsVes)
2(Cx+C¢)
—(2n—-1)e+2 (qo+CsVgs)
2(C2+Ce)

(AE,, .1 <0=Vy <

AEnz—l <0= Vds >
(2.24)

AEn1+1 <0= Vds <

kAEnl_l < 0 : Vds >

A partir des transitions possibles, on observe que la charge parasite inconnue et pour éviter ce

probleme, on peut alors définir une tension effective de grille V; = Z—O + V. On retrouve
G

les transitions possibles:

(2n—1) e—2C5V

( AE‘I’L2+1 <0 = Vds < 2
DBy, 1 <0 = Vg > D200
2Cq
) AE <0 =V,. <— (2n+l)e +2CGV('; (2.25)
ni+1 ds 2Cs 1 Co)
~(2n—1) e+2C;V
k AEnl_l < O : Vds > Z(Cz +CG )

Pour simplifier le probléme et obtenir un modele trés simple, on suppose que C; =C, =C et
la tension de la grille est nulle, alors on retrouve les transitions possibles qu'ils sont en

fonctions du nombre d'électrons présents dans le point.
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(D41 <0 =V < &2

AE,, | < 0=V, >&be
2C (2.26)

—(2n+1)e

AEn1+1 <0= Vds < —2c

—(2n-1)e

\AEnl—l <0=V, > >

e Pour n=0, on observe dans la figure (2.2), gu'il y a une zone de blocage des

électrons, ou aucun courant ne peut circuler alors, lgs = 0.

n—=n+l n—ny -1

momtl Zone deblocage. ™7 -l

:Ml des électrons iML

— | E—V

¢
T )z

Figure 2.2: transitions possibles pour n = 0 [24].

pour les transitions possibles, on peut déterminer la tension de seuil Vg seuil :
e
|Vd,seuil | < 2c (227)

e pour le cas n est différent de zéro, la figure (2.3) présente les transitions possibles des
électrons, on observe qu’il y a une zone non stable parce que quand la valeur de
tension appliquée dans l'intervalle [(2n-1)/2C : (2n+1)/2C] seule un électron sorte par
la jonction 1 ou 2, donc le courant est nul mais pour que les deux jonctions soient
passante on doit appliquer une tension égale ou supérieure a la valeur du seuil

(inférieur pour la tension Vgs négative).
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n—n+l =y -1

Hg—”h"'l nl—?ﬂg—]
—

N - o —
_Ml Ftat non statiomnaire. -
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n+1)e 0 (n+1)e
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Figure 2.3: Transitions possibles pour n quelconque.

La tension de seuil des transitions possibles pour n quelconque devient:

(2n+1)
Vd,seuil = %Tl € Z (228)

Les valeurs des différentes tensions de seuil, correspondant au passage possible d’un électron

supplémentaire dans I’ilot, prennent la forme trés simple suivante :

—3e —e e 3e (2n+1)e
Vg qotil = weverven e vy o T Ty ey e e ae e =
’ 2C "2C " 2C " 2C 2C

nez (2.29)

Si C; # C,, la tension de seuil a partir de laquelle le premier électron peut effectivement

passer dans 1’1lot est définie par la plus grande des 2 capacités

. £ e e
Vi seuil .1 = imlniffqz,z) (2.30)

maintenant on retrouve les transitions possibles précédentes (Equations 2.25) pour les zones
de blocage d'électrons en fonction des variables (Vgs,Vg, n). La figure (2.4) présente les
differentes droites de limite représentant les transitions viables donnees par le systéme de
I’équation (2.25), en fonction du nombre n d’électrons présents dans le point quantique a

température 0 K. Pour une tension de drain donnée, inférieure au premier seuil, I’action de la
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tension grille effective permet alternativement le passage puis le blocage des électrons. Ainsi,

nous constatons que pour des valeurs demi-entiéres de (e/Cg) de la tension de grille V; :

—3e —e e 3e _ (k+e)

V, = - e e e
G 7200 " 2C¢ " 2Cc " 2C¢ ] 2C¢

Vke Z (2.31)

On observe bien que les zones colorées correspondent aux différentes zones de blocage des
électrons et leur nombre est fixé dans chaque zone, donc le courant est nul, la forme de ce
diagramme qu'on appelle « diamant de Coulomb». Autour de cette zone, le blocage des
électrons disparait et les électrons passent a travers la barriere de potentiel quand on applique

la tension V.

-::q"

g | -
LI H] -1-
x| n=-1
=
c -|'|:|}
X ‘
= _
0 n=1
= |
-
-
= [ |n=3
!
| i
I : . : . :
-1.5 -1 -0.5 i) 0.5 1 1.5

Tension de grile V. (= &/C)

Figure 2.4:diagramme de stabilité pour n quelconque et C,= C; [24].

Les dimensions des diamants, ainsi que leurs pentes dépendent de couplage capacitif entre le
point et les électrodes. A une tension de drain de 0V, la diagonale de diamants est:

AVg = e/ Cg .La mi-hauteur des diamants est AVgs = e / Ceq (vOir la figure 2.5).

-
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vd, -

Pente de

- C(;/Cl

Q

Pente de

Ce/(CetC2)

Figure2.5: Diagramme de stabilité pour n=0.

Cette étude nous a donc permis, grace a un modele trés simple, de connaitre les différents
seuils de tension a partir desquels un nouvel électron peut rentrer dans 1’1lot ; reste maintenant
a décrire le comportement dynamique des électrons c’est-a-dire a déterminer la caractéristique

courant / tension du dispositif.
2.3 Diagramme de stabilité de I'énergie:

La théorie du blocage de coulomb a été construite par plusieurs groupes [64], dans différents
régimes; linéaire (Vgs~ 0) et non linéaire (Vs # 0).La quantification des niveaux énergétiques

dans le point quantique est non négligeable et les niveaux électroniques sont équidistants

2
deAE, sauf pour le premier niveau vide qui est séparé du dernier niveau occupé par AE + Z— :
p

Cette séparation représente I'énergie qu'il faut fournir pour rajouter un électron dans le point.
Par I'effet de la polarisation des électrodes (source - drain), le transport électronique se fait par
un ou plusieurs niveaux énergétiques du point et la polarisation de grille permet de translater
le potentiel électrostatique du point, ainsi defiler les différents niveaux du point dans la
fenétre énergétique e .V, ouverte entre la source et le drain considérant le cas e .V, < AE.
Cela veut dire qu'il ne peut y avoir au maximum qu'un seul niveau énergétique du point qui se

trouve entre la fenétre énergétique By — B, = e . V.

o
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Le passage électronique dans ce cas est la réponse linéaire d'un point quantique a des niveaux
non dégénéré. Quand le premier niveau énergétique vide va dans la fenétre entre les niveaux

de Fermi de la source et du drain, le passage d'un électron est possible de la source vers du

2
point par effet tunnel. Le remplissage de ce niveau apporte une énergie supplémentaire de — .

e
Cy,

Les niveaux du point sont donc augmentés par cette méme énergie. Le dernier niveau occupé
se trouve a une énergie supérieure au niveau de potentiel chimique du drain, donc le passage
est possible. Ensuite, le systeme retrouve son état initial. Chaque fois que ce mécanisme de
conduction se produit que la tension de grille fait rentrer un niveau énergétique entre les
niveaux de Fermi de la source et du drain. La variation de la tension de grille s'écrit:

e? AE. Cg

AVG =g+ e.CZ

(2.32)

Considérant maintenant le cas e.V;; > AE, plusieurs niveaux énergétiques peuvent participer
au transport électronique et les niveaux du point sont remplis un par un comme les orbitales

d'un atome.

2.3.1 Effet de la température:
eZ
- Cas: AE, — < KgT
Cy
Quand la distance entre niveaux a une particule du point quantique est inférieure a
I’énergie thermiqueAE <« KpT. Dans ce cas, le spectre n’est pas résolu et on peut considérer
que les électrons occupent un continuum d’états et sa densité d’électrons est élevée dans le

point donc dans ce cas, il n'y a pas de blocage de coulomb di a I'excitation thermique.

2

- Cas: AE « KT < z—
%

Le transport est correctement décrit en prenant en compte seulement deux états de charge
du point (n et n+1 par exemple), dans ce cas, le blocage de Coulomb s'appelle classique et
séquentiel, puisque la charge du point ne peut pas varier de plus d’une unité, la conductance

s'écrit par:

ea Vg

G=2S:0d _ Kpl (2.33)

2 Gs+Gy sinh (eI?BVf)

-
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. C . :
Ou a==%. G, et Gp sont les conductances tunnel de la source et du drain respectivement.

Cy
On définie la conductance tunnel de la source pour transport des électrons de la source vers

du point quantique a travers la barriere de potentiel par la relation suivante:

2
Gs—>point = %47T2psppoint (234)

oU p; et ppoime SONt la densité d'état de la source et du point respectivement et Mest 1’¢lément
de matrice de I’Hamiltonien tunnel qui couple les états dans le réservoir et dans le point.

La figure (2.6) présente la variation de la conductance en fonction de la température. Pour des
basses températures (courbes a, b), le pic s’élargit, ce qui se traduit par le fait qu’il y’a de plus

en plus d’états autour du niveau de Fermi participent au transport. Son amplitude reste

.1 GsGy
constante, a —

S Tac mais quand la température augmente, la conductance augmente et les
s d

pics sont de plus en plus aplatis, jusqu'a leur disparition totale.

T
e @ @@ @0@0@0O0O0O0@O0 B
o.7s -

_‘;:.: _'_"-__‘_:_.-—"'_'_ T e 1-_"—-—_-—"".-5
Sowh ™ A A A A
A7 AN AN _r!','

Vi /S| FER" I N

o2s | LN/ ) AN NS AN

\ / I:'t. / i\ / 3 f

o !"'.:'_,/ - s '\_‘-ﬂ‘f “'\_.r;

o 1 = =3 4

AE,. /7 (e®/C)
Figure2.6: Blocage de Coulomb et I'effet de la température pour le cas classique.

Les paramétres pour le cas classique sont : AE=0.01e?/C et ks T/AE :
0.075(a); 0.15(b);0.3(c); 0.4(d); 1(e) et 2(H[63].

- Cas: KgT K AE K E¢
Dans ce cas, I’écart entre niveaux est grand, un seul de ces niveaux est a considérer dans le
régime linéaire. A la différence du transport classique qu’on a traité dans la partie précédente,
le transport est maintenant résonant. La quantification du spectre de 1’ilot impose 1’énergie de

I’¢lectron qui peut y étre transférée. Ce couplage du niveau a I’extérieur provoque en fait un

=
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élargissement intrinseque de celui-ci. Son énergie caractéristique est liée & son temps de vie,

qui dépend du taux I' du transfert d’électrons par effet tunnel sur ce niveau.

[=hr (2.35)

Dans un premier temps, on peut supposer que cet élargissement est inférieur a I'énergie
thermique I' < KzT. Cela implique qu’on peut modéliser 1’état du systéme par un nombre
(entier) qui indique 1’occupation de chaque niveau. Le transport se fait par effet tunnel

résonant thermiquement élargi. Si le niveau est non dégénéré, la conductance est donné par:

1 e? Loy 1

- |4
4 KT I's+I'g cosh (Z(;(_B?)

G

(2.36)

Dans ce cas, le maximum du pic de la conductance diminue rapidement avec I'augmentation
de la température, alors qu'elle est constante dans le cas classique. Ceci différentie un pic
classique d'un pic quantique. Dans la figure (2.7), un pic de conductance quantique est suivi

pendant I'augmentation de la température.

]
wl
s P T
2 P | BN
T = o A T
& S | BN
'
0.25 A 1Rl AN
2 |
e
g | “
b= ¥ .. ™
flathie
.00 TN
U_re 1405

Figure 2.7: Blocage de Coulomb et I'effet de la température pour le cas du point quantique.
(AE=0.01?/C etkg T/AE : 0.5(a) ; 1(b) ; 7.5(c) et 15(d)) [63].

Le pic devient de plus en plus large et sa valeur maximale diminue avec I'augmentation de la
température. Pour le blocage de Coulomb dans un point quantique, I'amplitude des pics
diminue avec l'augmentation de la température et ils deviennent de plus en plus larges.

Dans le cas, AE > I' > KT, la forme du pic refléte I’élargissement intrinséque du niveau, la

conductance s'écrit:
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2
G = get Lol r (2.37)

h I+l g (?)2 +(g)2

Avec I' =TI, + I; et g est la dégenérescence du niveau. La hauteur du pic sature donc au

maximum & e/ h. Cette valeur limite diminue en cas de couplage asymétrique aux barriéres.

2.3.2 Effet du champ magnétique:

L'Hamiltonien d'un spin d'électron soumis a un champ magnétique externe B est donné

par:
H=-gBB. ¢ (2.38)

Ou g est le facteur de Landé du spin, Bz est le magnéton de Bohr, & est le vecteur de matrice

de Pauli. On définit ¢ = (oy, 0,,0,) avec de composant suivant:

ool

o, = [(l’ o (2.39)
10

\9z = [0 —1]

Dans cette section, nous expliquons I'effet du champ magnétique sur le diagramme de stabilité
d'énergie. Quand, on applique un champ magnétique B sur un dispositif a double barriere.

L'énergie totale dans le point quantique s'écrit:

E= % [CLCVE + CCo (Vs — V)% + CoCEVE + (ne — qo)?] +
eq
é [(n1(Cy + Cg) +nyCy) Vs —nCeVg] + X &/(B) (2.40)

Le dernier terme de I'égquation représente la somme des états énergétiques occupés par des
électrons et qui dépend du potentiel de confinement. Le potentiel électrochimique dans le
point quantique en fonction de champ magnétique B est donne par:
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Hdot (Tl) = é [g + (ne - qO) + (CZ + CG)Vds - CGVG] + €n (241)

Ou €, représente le niveau haut de I'orbite occupé pour (n) électrons, dans cette équation, on
observe que le potentiel électrochimique contient une partie électrostatique et une partie
chimique. L'énergie nécessaire pour ajouter un électron est donnée par:

eZ

Au(n) = Blyor (Tl) — Blyor (Tl - 1) = 2Ceq + €&, — €1 (242)

Pour un petit voltage de Vg, nous avons donc un pic de conductance a chaque fois que pun =
us~ up et par résolution de (2.41), nous trouvons que les positions des pics sont données parla

relation suivante:

n_ 1 e? AN _
V= ol to(n—3)-e (Vi + agVy +a,V,) — B (2.43)
. Cy . N . . L .
Oou a,; = o appelée paramétre de levier. C’est un paramétre indispensable a
eq
I’expérimentateur. En effet, ¢’est avec le potentiel de grille qu’on va controler le potentiel du
point quantique et ce facteur indique ’efficacité de ce contréle. La séparation entre deux pics

est donnée par:

1 1 eZ
AV = —(Bor () — Bgoy (R — 1)) = — (C— +&, — 8n—1> (2.44)
g g eq
100

80 i l/eay(ez/ Ceq + Ae) .

= r —

g o -

- 8/C9 4

20 - ) S 1

; | S A =

20 24 28 32 36 40 44 a8
Vg(V)

Figure2.8: Pics de courant du transistor a point quantique.
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Quand on applique un champ magnétique extérieur B, le spin d'électron du point
quantique est influencé directement par I'énergie de Zeeman E; =S, g ug B ou S, représente la
composante en z du spin [64]. De plus, le principe d'exclusion de Pauli, interdit que deux

électrons ayant des orientations de spin égale d'occuper la méme orbite.

La figure (2.9) représente le schéma de diagramme de stabilité d'énergie dans le
transistor SET, les transitions possibles des électrons, selon le principe d'exclusion de Pauli de

la structure du point quantique est similaire a un atome artificiel.

a)
ES(n+1)

9

GS(n+1)

r 3

ES(n) |

Energie

|C VLIH|

GS(n) y4

b)

ES(n+1)

GS(n+1)

ES(n)

Energie
le Vs |
o

Ve

GS(n+1) GS(n)«< v
— ES(n) GS(n+1)

.
>

GS(n),

L

Figure2.9: Diagramme de stabilité du blocage de Coulomb
sous l'effet du champ magnétique.
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Par conséquent, chaque orbite n‘occupe que deux électrons. Considérons maintenant la
transition d'électron sans I'effet d'excitation entre les états fondamentaux GS (n) <> GS (n +1)
représentes par les lignes solides en figure (2.9.a) mais les lignes en pontier (vert - rouge)
montrent les transitions des électrons par I'états excités sous I'effet du champ magnétique B,
les niveaux d'énergies sont separés par AE, = +g@;B.

La figure (2.10. a-d) présente la mesure spectroscopique de diagramme de stabilité d'énergie
sous l'effet du champ magnétique B de deux dispositifs avec deux diameétres différents A 90

nm et B 60 nm.

300~ ' . —
L g)

= I

= |

o [

<]

100 o A(S0nm)
® B(60nm) 7
= 1 = 1 = —

5 10 15
B (T)

Figure 2.10: (a-d) Mesure spectroscopique de I'état excité en fonction du champ magnétique
a deux dispositifs. La transition d'électronden=0an = 1.
(9) Variation d'énergie Zeeman en fonction de B [65].
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Pour la transition n = 0 a n = 1, on observe que la distance entre I'état énergétique
fondamental et le premier état excité augmente avec l'augmentation du champ magnétique
suivant la variation d'énergie de Zeeman AE, = +glzB, de plus, quand le diametre des
dispositifs est augmenté, la variation d'énergie d'état augmente aussi.

La méthode magnéto-spectroscopique est la plus efficace pour vérifier le remplissage de spin
et mesurer I'énergie d'échange [66 - 67]. La figure (2.11.a) montre la transition 0 <1, la ligne

bleue représente la variation de I'énergie en fonction du champ magnétique avec une pente de

G % gg), pour ajouter le premier électron dans le point quantique a I'état fondamental

. . . ‘ . 1 .
.11.0- z = - ?B
(Figure 2.11.b-c) nécessite une énergie E, = + > 9B B avec un changement total de spin par

ASz = 1/2 — 0. Pour transition 12 ici, le second électron se paire avec le premier pour

former un singlet dont la projection du spin est m = 0, ainsi ASz = 0 — 1/2 (Figure 2.11.d-f).

a b QD c
%‘- 0 i . A
>
2 100 3
> =
@ -200 5
=
[nN| 0 w
-300
4 0 4 Magnetic field (T)
Magnetic field (T)
d 150 e QD f
%‘ 100 < A )=
2 50 £
S o S
: :
o 20 wrIs=Mm-In
-100
-2 ‘0 ‘ 2 Magnetic field (T)
Magnetic field (T)

Figure 2.11: (a) Magnéto-spectroscopie pour une transition (0) «(1)

et (d-f) une transition (1) < (2).
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La magnéto-spectroscopie est la méthode la plus efficace pour vérifier le remplissage

de spin et mesurer 1I’énergie d’échange et elle peut étre utilisée pour estimer le bras de levier
d’une transition via la pente 98, bien que le reésultat soit souvent imprécis. Un phénoméne

qui peut affecter les pentes (ou les rendre courbées) est la contraction des orbitales. L’effet est

plus prononcé pour les champs magnétiques perpendiculaires a ’interface [68].

2.4 Conclusion

Nous avons présenté dans ce chapitre une étude théorique sur les phénomeénes
physiques qui apparait dans ce dispositif (SET) dans le cas statique et dynamique tels que le
blocage du Coulomb, l'oscillation de Coulomb. De plus on a étudié I'effet du champ
magnétique sur le blocage de Coulomb. Dans la suite, nous nous intéressons aux méthodes

numériques utilisées dans ce travail.

-
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Méthode des volumes finis
dans le cas cartesien

3.1 Introduction

Les phénoménes physiques sont souvent décrits par des équations aux dérivées
partielles (EDP) parfois non linéaires, complexes a résoudre par des méthodes analytiques
(conditions aux limites, géométries complexes et des hypotheses moins fortes). On emploi
alors des méthodes d’approximations numériques pour transformer ces (EDP) en systéeme
d’équations algébriques qui peuvent étre alors résolus numériquement. On peut citer comme
méthodes connues : la méthode des différences finies, la méthode des éléments finis (MEF) et
la méthode des volumes finis (MVF).

La méthode des volumes finis (MVF) est facile a concevoir contrairement a la MEF et elle
peut étre appliquée a des géométries complexes contrairement a la MDF. Pour cela nous
avons opté pour cette méthode.

On va présenter dans ce chapitre la méthode des volumes finis de chacune des équations

étudiées dans le cas cartésien unidimensionnel et bidimensionnel.

3.2Méthodes de discreétisation

L’utilisation des méthodes numériques de discrétisation consiste a ramener la résolution
du systeme d’équations différentielles dans le domaine d’étude, comptes tenu des conditions
aux limites, a celle d’un systéme d’équations algébriques dont la solution conduit a la

détermination de 1’énergie potentielle et de la densité des électrons, etc.

3.2.1 Meéthode des différences finis (MDF)
La méthode des différences finies MDF consiste a subdiviser le domaine d’étude en un
nombre déterminé des nceuds et a représenter la fonction étudiée en chacun des nceuds du

domaine par une série de Taylor. Ainsi, I’équation différentielle est transformée en équation

.
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algébrique pour chaque nceud. L’écriture de cette transformation pour tous les nceuds du
maillage conduit a un systéme algébrique dont la solution permet d’obtenir la distribution de
I’inconnue dans le domaine d’¢tude. De mise en ceuvre simple, cette méthode s’adapte mal
aux objets de géométrie complexe a cause de la rigidité du maillage. D’autre part elle ne
permet pas la prise en compte des conditions de passage d’un milieu physique a un autre et de

non linéarités (saturation ...etc.), cela nécessite un traitement spécifique.

3.2.2 Méthodes des éléments finis (MEF)
Le principe fondamental de la méthode des éléments finis consiste a :

e Définir une partition du domaine d’étude, c’est-a-dire subdiviser le domaine d’étude
en régions élémentaires (Eléments finis).

e Représenter la fonction inconnue sur chacun de ces éléments par une approximation
polynomiale.

e Construire les formes intégrales.

e Minimiser I’intégrale.

e Une organisation matricielle des calculs.

e Une résolution du systéme algébrique.

La MEF est une méthode tres puissante pour la résolution des équations différentielles
surtout dans les géométries complexes. Sa mise en ceuvre par contre, est assez compliquée et

nécessite une place mémoire assez importante.

3.2.3 Méthode des volumes finis (MVF)

La méthode des volumes finis est une version spéciale de la méthode des résidus
pondérés ou la fonction de projection est égale a 1’unité [35].Cette méthode consiste a
subdiviser le domaine d’étude en volumes élémentaires de telle maniere que chaque volume
entoure un nceud. L’équation différentielle est projetée sur une fonction de projection bien
déterminée et ensuite est intégrée dans chacun des volumes élémentaires. Pour calculer
I’intégrale dans ce volume élémentaire, la fonction inconnue est représentée a 1’aide d’une
fonction d’approximation (linéaire, parabolique, puissance, exponentielle etc.), entre deux
nceuds consécutifs. Ensuite, la forme intégrale est discrétisée dans le domaine d’étude. Le

résultat de discrétisation donne une équation algébrique qui est constituée par les valeurs
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nodales. Pour bien comprendre la principale de la MVF, on va donner des exemples
illustratifs

3.3 Exemples illustratifs de la MVF
3.3.1 Formulation monodimensionnelle de I'équation de Poisson

La figure (3.1) présente le domaine d'étude qui est subdivisé en un nombre fini de
nceuds. Chaque volume fini entoure un nceud principal "P". Les nceuds voisins sont "E" coté
Est et "W" c6té Ouest. Les linges en tirés représentent les faces du volume fini c6té Est et coté
Ouest

r— ﬁx“, — axe j

i £ -,
T L

| |
f T
W | E
|
|
|

o
P

— Ax —»

Figure 3.1: Volume fini unidimensionnel.

Considérons I’équation de poisson dans le cas monodimensionnel.

%(si—i)+p =0 (3.1)

Pour le probleme a une dimension, le volume fini a une dimension.
AV = Ax. 1.1 (3.2)

Dans cet exemple la fonction de projection est prise égale a 1’unité. L’équation (3-1) est

intégrée sur le volume correspondant au point « P », on obtient :

e d av e
fwa(?,g) dx+ [ pdx=0 (3.3)
Aprés intégration on aura :

(5). = (e55). + (o). = (), =0 (3.4)

S
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Un profil linéaire est choisi afin d’exprimer la variation du potentiel entre les nceuds voisins et

on suppose que ¢ est homogeéne sur le volume fini, ainsi on a :

(e ") = (0 75, 2) ] + prbx = 0 (3:5)
Tels que :

V,  :Potentiel électrique au nceud P

Ve :Potentiel électrique au nceud E

V,, :Potentiel électrique au nceud W

(AX), : Distance entre les nceuds P et E

(AXx),, : Distance entre les nceuds W et P

Ax : Longueur de volume fini

Ainsi I’équation algébrique finale s’écrit sous la forme :

a,V, =a,V, +a,V, +5, (3.6)
Avec :

e T 0,

W= 6x)

a, = a, +a,
Sp = pplx
Finalement, on obtient une équation algébrique qui lie chaque nceud principal « P » avec les

nceuds voisins « E » et « W ». Si la discrétisation du domaine comporte N nceuds. On est
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amené a résoudre un systéeme de N équations a N inconnus. Le systéme obtenu sera résolu par

des méthodes numériques de résolution (directes ou itératives).

3.3.2 Formulation monodimensionnelle de I'équation de Schrddinger

L'équation de Schrodinger dans le cas monodimensionnel s'écrit:
-n2fa (1 (oY _
T(E (m* (T))) +Vy = EY 3.7)

Intégrons cette équation sur le volume fini limité par les interfaces (e, w)

‘%[f\j%(l (%))]dx+ [V dx= ["E dx (38)

m*

De la méme maniére que I'équation de Poisson, on choisit un profil linéaire. L'intégration de
I'équation (3.9) donne

—? [ 1 (wﬁ—wp) _ ml*w (wp—ww)] + Voubp Ax = E ¢p Ax (3.9)

2 Im Axe Axy,

Ainsi I'équation finale s'écrit sous la forme

aplpP - ael:bE - awlzbw = EwP (310)
Avec:
hZ
G =3 m*,Ax, Ax
hZ
a, =

2m*,Ax,, Ax

a = a +a,+ Vp

Le résultat obtenu représente une équation algébrique liant l'inconnue au nceud principal "p*
aux inconnus aux nceuds voisins "W", "E". On remarque que cette équation algébrique ne

contient pas le terme source S,.

X
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3.4 Méthode des volumes finis dans le cas bidimensionnel

La formulation monodimensionnelle de la méthode des volumes finis illustrée dans
I'exemple précédent peut étre étendue au cas bidimensionnel [14]. La formulation
bidimensionnelle consiste a subdiviser le domaine d’étude (Q) en un nombre d’éléments finis.

Chaque ¢lément contient quatre nceuds. Un volume fini entoure chaque nceud figure (3.2).

Elément fimi

v + “— Q
® + ./_ Neeud
Volume fimi ———— X

Figure 3.2:Discrétisation en volumes finis du domaine d’étude

dans le cas bidimensionnel.

La figure (3.3) présente la description d'un volume fini, chaque nceud principale « P » est
entouré par quatre nceuds voisins celui du Nord « N », du Sud « S » (sur 1’axe vertical z), de
I’Ouest « W », et de I’Est « E » (sur I’axe horizontal r).Les lignes en tirés représentent les

faces du volume fini limité par les points (e : est, w : ouest, n : nord, s : sud)

Ax,,
N
Fy
Ax
nj > A
—— Vn
A
Y h
‘-‘;‘ W [ F
Y Ay
S
¥
S

Figure 3.3:Description bidimensionnel d’un volume fini.
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3.4.1 Formulation de I’équation de Poisson

L’équation de Poisson dans le cas des coordonnées cartésiens est :

262+ 262 = o1

Pour résoudre cette équation, nous appliquons la méthode des volumes finis. On integre cette
équation dans le plan (sur la surface) sur le volume fini correspondant au nceud P, et délimité

dans ce cas par les frontieres(e, w, n, s) on obtient :

fferslaax( )dxd +ffen i ( Z—Z) dxdy = ffv\e;: —pdxdy (3.12)
On nomme :

@) = [0 = (%) dxdy + [ 7 = ( Z—;’)dxdyz [ —p daxdy (3.13)
(2) = [f,,, —p dxdy (3.14)

L’intégration de la partie (1) est :

0 =[(622), - (:22), v+ [(62), - (629 ] 515

n

Un profil linéaire a été choisi pour exprimer la variation de potentiel V entre les nceuds

voisins. Le résultat obtenu est constitué uniquement par les valeurs nodales.

(), = e
0x /g T e (6x),

(), - o S
ox/y W (6x)y
(), - o
ay/, " (6Y)n
() - o
ay/ " (6y)s
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L’intégral de la partie (2) est :
(2) = —ppAxAy (3.16)

Avec:
p est supposee homogene dans le volume fini.

Ainsi I’équation algébrique finale s’écrit sous la forme :

apr = aEVE + anW + a5VS + aNVN + Sp (317)
Avec .
a e Ax
E — ce Ax,
a e Ax
N " Ax,
a e Ax
W — <cw Ay,
Qe = Ax
S S Ay,

ap - aE+aw+ aN+a5
Sp = ppAxAy

Le résultat obtenu représente une équation algébrique reliant 1’inconnue au nceud principal
« P » aux inconnues aux nceuds voisins « W », « E », « S » et « N »,

La résolution de cette équation passe par la connaissance des conditions aux limites. Il existe
deux types de conditions :

e conditions de type Dirichlet :
Les conditions de type Dirichlet non homogéne sont imposées aux contacts tel que la

fonction potentielle doit étre spécifiée sur les contacts :

V=" (3.18)
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e Les conditions de Newman

Les conditions de type Neumann sont imposées aux autres limites de la structure, ¢’est-a-

dire la dérivée normale sur ces limites est nulle :

av
==0 (3.19)

Pour trouver la densité de charge des donneurs ionisés, on a négligé 1’ionisation
thermique des donneurs, cette propriété est justifiée puisque dans 1’expérimentation, le
transistor a point quantique fonctionne a basse température. On a appliqué une tension trés

faible sur le drain Vg, pour ionisation, alors la densité de charge des donneurs ionisés est

donné par :
_ {e(Nljr —n), U(x,y) = eVy (3.20)
e(n), U(x,y) < eVy '

3.5 Formulation unidimensionnelle de I’équation de Schrodinger sous I'effet du champ

magnétique

Nous considérons un point quantique défini dans un nanofil décrit par un Hamiltonien

tridimensionnel:

h =

P? 1
——+V(r) + Hso + - gupB.o (3.21)

OuU m “est lamasse effective d’électron, et P présent la potentiel vectoriel et donné par :

P = —ihV + eA (322)

Considérant la jauge symétrique, nous avons obtenu ce qui suit:
A =B(zsin®,—zcos®,ycos P — x sin ) (3.23)

Ou odétermine la matrice de Pauli, le potentiel de confinement que nous prenons sous une

forme séparable:

Ur)=V,(x)+V(y,z) + |le|l.E.r (3.24)

S
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Avec E est le champ électrique externe. Nous supposons que le champ électrique est appliqué
sur la direction (0z). Dans ce travail, nous avons appliqué le champ magnétique B aligné dans

le plan (xoy) avec un angle entre et I'axe X, le terme Zeeman signifie I'expression suivante:
_ gupB.o == guzB @ in ®
S9upB.o =2 gug (0, cos® + g, Sin ) (3.25)

On décrit I'interaction Spin-orbite (SO) qui résulte de I'asymétrie d'inversion de structure par

I’interaction de Rashba SO et nous tenons compte du couplage par:
Hgo = —(0 X k) = a(ock, —ayky) (3.26)

Ou a=q,E,.
Dans ce travail, on a résolu 1’équation Schrodinger unidimensionnel suivant 1’axe x. Un tel

systeme est décrit par le Hamiltonien:

_ h%K?
hip = >

—aoy K, +% y ugB (0, cos® + o, sin@ ) (3.27)

N . 0
Ou K, ——la

Quand on applique le champ magnétique B, le niveau d’énergie est séparé, alors il apparait
I’effet de spin et la fonction d’onde est décrite par le spineur ¥ = (ﬁf)dans ce cas 1’équation

de Schrodinger s’€crit :

(2 ((220))) + 0w, + e+ 2y eoso v

—% gugBsins@yY_ =Ep, (3.28)

_TPF(% (ri (f?;p_x_))> + V(Y- — a¢+ -~ g upBcos® P,

+;; g UgBsins@y, =Ey_ (3.29)
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Apres des simplifications, on se trouve :

2 ox

_h2<a (1 (alali; ))>+VL(x)l/1+ +aaa¢_x_+§gﬂBBe_i®¢_ _ B, (3.30)

2

i(?(i (5 ))>+VL<x>¢_ —ale g g By, —E . (331)

On suppose que : A = %g ugB

_Thz (% (,i (a:f; ))) + VL (O, + a% +1e @Y =E.p, (3.32)

%‘2(6‘1 (%= ))) FVOY- —a T+ AP, =E g (333)

On intégre ces équations :

;%(%(ﬂ: (%)))d + [V Yy dx+ [ aaw‘dx+

Ae™® [y_dx = [ E,, dx (3.34)

w2

ilz(ai(mi(aa ))>d + [TV dx — [y a Pt dx 4+ 2 [, dx =
f‘; E_l/J_ dx (335)

Apres intégration, on se trouve :

—h%11 /0 ¢ _
_[m*( ;bx+ )]W +V)Yy Ax+aly- 5 +4 e ? Y_ Ax = E Y, Ax
(3.36)
_;2 [mL (a;px_ )]:/ +V, ()Y Ax —ayp, 16 +1ePyY, Ax = E_y_ Ax
(3.37)

S
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Un profil linéaire a été choisi pour exprimer la variation de fonction d’état 1, entre les nceuds

voisins. Le résultat obtenu est constitué uniquement par les valeurs nodales.

__hz i (¢E+)_(¢p+) _L (¢p+)_(lpw+) _a _
2 [m; ( AxAx, ) me, ( AxAx,, )] HV.CO@p) + 2 Ax (Ye-)

a

s (bw-) +4 e”? (Yp-) = E;(Yp+) (3.38)

Ainsi I’équation algébrique finale s’écrit sous la forme:

ag+(Wp+) + ay+(Wy+) + ap+(Wp+) + ag-Wp-) + aw-WQw-) +

ap-(Yp-) = E;(¥p+) (3.39)
Avec :
)
gt = 2myAx,Ax
_ o
A~ = Jax
—R2
aW+ =

T2 my, Ax,, Ax

.- = -2

W T oA

a,+ = —(ag+ +a,+) +V,(x)
— —iQ

a,- = Ae™!

Le résultat obtenu représente une équation algébrique reliant I’inconnue au nceud principal
« P » aux inconnues aux nceuds voisins « W », « E », « S » et « N »,

De la méme maniére, on trouve 1’équation algébrique suivante:
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—p2 [L ((wE—)—(wp—)) _ 1 (—@PP‘)—@/’W‘))] + VL) Wp-) — 7 () +

2 Lm; Ax Ax, my, Ax Ax,,

75 w) + 1€ (@Wpe) = E_(¥p-) (3.40)

L’équation algébrique finale s’écrit sous la forme :

ag-(We-) + ay-Ww-) + ap-Wp-) + apg+(Wp+) + ap+(WPy+) +

a,+ (WYp+) = E_(Yp-) (3.41)
Avec :

—i?
Ag- = 2 miAxoAx

a
et = 7 2ax

_}‘12
Aw= = 2 m},Ax,, Ax

a

Aw* = 2ax
a,- = —(ag+ + a,+) +V,(x)
a,+ = A el?

La résolution de cette équation passe par la connaissance des conditions aux limites de type
Dirichlet homogene sur les limites de la structure (la fonction d’onde est nulle aux limites de
la structure).

Avant de résoudre 1’équation de poisson et I’équation de Schrédinger, on doit passer par des

hypothéses simplificatrices.

3.6 Approximation de la masse effective
Parmi les différentes contributions au potentiel que voient les électrons, le potentiel

périodique associé aux ions du cristal, c’est-a-dire le potentiel cristallin, joue évidemment un
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role important. Les états propres et les fonctions propres correspondants sont évidemment
connus, il s’agit pour les premiers de la bande de conduction et pour les secondes des
fonctions de Bloch. On peut alors s’affranchir aisément de ce terme en utilisant
I’approximation de la masse effective. L’électron de masse mg dans le potentiel cristallin, se
comporte comme un électron de masse effective m” et dont la fonction d’onde de Bloch, cet
électron se déplace dans un réseau périodique supposé vide d’ions. En d’autres termes, le
potentiel cristallin est représenté par le fait que 1’électron a une masse effective m” différente
de la masse my de I’électron libre. La périodicité de structure cristalline entraine une
périodicité de la fonction d’onde associée a I’électron qui doit satisfaire au théoréme de
Bloch. L’approximation de la masse effective est utilisée avec succes dans 1’étude de tous les
composants, cependant elle atteint ici une limite de validité dans la mesure ou les électrons
sont confinés dans une épaisseur de 1’ordre de quelques couches atomiques [2].

La version la plus simple de I’approximation de la masse effective consiste a affecter la masse
effective de la bande de conduction correspondante, supposée isotrope et parabolique.

L’opérateur énergie cinétique s’écrit alors

1

m*

T(r) = —>div(~-grad) (3.42)

3.7 Energie potentielle des électrons

Dans I’approximation de la masse effective, les fonctions de base étant les fonctions de
Bloch, le potentiel cristallin disparait. Néanmoins la résolution de 1’équation de Schrédinger
nécessite la connaissance du terme d’énergie potentielle U(r).

L’énergie potentielle U(r) résulte de la contribution de quelque terme et peut s’écrire sous la

forme:
Ur)=—-eV(@r)+U,, + U, +AE, (3.43)
Avec :
Uim = _eVim
3.44
{ch = _erc ( )
Tels que :

V (r) : Potentiel électrostatique existant dans 1’équation de Poisson.

S
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Vi : Potentiel image.

V,. : Potentiel d’échange et corrélation.

XC

AE; : Discontinuité de la bande de conduction de 1’hétérojonction.

L’énergie potentielle image résulte de la discontinuité de la structure de la constante
di¢lectrique a I’interface entre deux matériaux. Le potentiel d’échange de corrélation décrit les
interactions entre les €lectrons et leurs charges images. Pour simplifier 1’étude, nous avons

négligé I’effet de ces deux termes, alors :
U(r) =—eV(r) + AE, (3.45)

3.8 Meéthode de résolution et Algorithme de couplage
3.8.1 Méthode de résolution de I’équation de poisson

L’équation algébrique résultant de la discrétisation de 1’équation de poisson par la MVF
est résolue par des méthodes itératives. Les conditions de type Dirichlet non homogéne sont
imposées sur les contacts et les conditions de type Newman sont imposées sur les autres

limites.

3.8.2 Méthode de résolution d’équation de Schrodinger

L’€équation algébrique résultant de la discrétisation de 1’équation de Schrodinger par la
MVF ne contient pas le terme source ce qui donne une solution triviale. Ce type de probleme
est dit probleme a valeurs et a vecteurs propres. Les conditions aux limites du type Dirichlet
de valeur nulle sont imposées sur les contacts et les conditions de type Newman sont

imposées sur les autres limites. Cette méthode aboutie a un systeme symétrique A¥ =A ¥

ou A est une matrice symétrique. Le probleme est résolu par une méthode itérative

3.8.3 Algorithme

Deux modeéles de couplage existent pour la résolution des équations algébriques
résultantes de la discrétisation des équations de semi-conducteurs: le modéle de couplage
direct MCD (couplage fort) et le modele de couplage alterné MCA (couplage faible).
Dans notre cas le premier modele n’est pas utilisé a cause de la différence qui existe entre les
deux types des systemes d’équations algébriques puisque 1’équation de Schrodinger est de

type des problémes de valeurs et de vecteurs propres. Pour cela on utilise le modeéle de

-
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couplage alterné MCA. Dans ce modéle les équations sont résolues d’une maniére auto-
cohérente et le couplage se fait par la substitution des donnés d’un probléme a 1’autre. Les

termes de couplage sont: 1’énergie potentielle et la densité des charges, figure (3.4).

Début

1

Initialisation de n et de VV

|

Résolution de I’équation de Poisson

l

U

|

Résolution de I’équation de
Schrédinger

l

n

|

Relaxation

!

Convergence

1

Figure 3.4: Algorithme de Couplage Alterné MCA.

<
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3.9 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons présenté la méthode des volumes finis dans le cas cartésien
pour résoudre les équations Schrédinger -Poisson monodimensionnel et bidimensionnel. On a
utilise le modele de couplage alterné MCA parce que les équations sont résolues d’une
maniére auto-cohérente ¢’est-a-dire séparément et le couplage se fait par la substitution des

donnés d’un probléme a 1’autre.
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Chapitre 4 Résultats et discussions

Reésultats et discussions

4.1 Introduction

Ce chapitre, est destiné a 1’étude d’un transistor nanométrique a point quantique. Ce
transistor a été réalisé par 1’équipe de S. Nadj Perge et al [57]. Le point quantique est localisé
au milieu d’un nanofil entre deux barrieres tunnels. Il est déposé sur cing grilles de potentiel.
Pour I’étude de ce transistor, on a utilisé le modele électrique capacitif en s’appuyant sur le
résultat expérimental pour déterminer 1’effet du blocage de Coulomb et extraire les
capacitances qui sont connectées entre le point quantique et les électrodes. De plus, on a
résolu les équations de Schrodinger-Poisson sous 1’effet du champ magnétique pour aboutir
aux propriétés électroniques du transistor a point quantique tel que : 1’énergie potentielle, la
densité des électrons, les fonctions d’onde...etc. Par la suite, on a déterminé I’effet Zeeman et
calculé le coefficient de Landé (g), en tenant compte des conditions aux limites et des
hypothéses énoncées dans les chapitres 2 et 3. On présente les résultats obtenus de la
résolution des équations de Schrodinger et de poisson en (1D) et (2D) respectivement par la

méthode de volume finie.

4.2 Modeéle utilisé:

Le SET qu’on a étudié est un transistor a point quantique localisé au milieu d’un nanofil
déposé sur cing grilles numérotées de 1 a 5, de largeur 30 nm chacune avec un espacement de
25 a 30 nm entre elles (Figure 4.1). Le nanofil est isolé par une couche de SisN4 avec une
épaisseur de 20 nm. L’ensemble est déposé sur un substrat en Silicium de type p et couvert
par une couche de 285 nm d’oxyde de siliciumSiO,. Typiquement, le diamétre du nanofil est
D =55+ 5 nm et les voltages V. = V4, = -1 V sont suffisants pour la déplétion dans le nanofil

et pour former les barriéres de potentiel.

-
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Le nombre d’¢lectrons dans le point quantique est contrélé par la grille 3. Les deux grilles 1 et
5 (V1= V5= + 500 mV) sont réalisées avec une haute densité d’électrons dans les électrodes

(source et drain). La structure obtenue forme ainsi le SET.

Figure 4.1: a) Modele expérimental du SET [57].b) Schéma équivalant SET.

Les parametres et les constantes employés dans la simulation de ce modéle sont groupés dans

le tableau ci-dessous :

Tableau I. Parameétres et constantes employeés dans la simulation

Parametres et constantes Symboles Valeurs

Rayon de nanofil R 55+5 nm
Tension de polarisation de la grille Vg3 [-500 0] mV
Tension de polarisation de la source-drain Vi [-50 50] mV
Permittivité du vide & 8.854x10"?Fm™?
Permittivité d’InAs a 12,5xg
Masse relative d’InAs m, 0.023 Kg
Permittivité de Si; N4 £, 7.5% &
Constante de Boltzmann Ky 1.38066%10% J/k
Constante de Planck h 6.62618x10**J.S
Masse de [’électron mp 0.911x10% Kg
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4.3 Résultats du modele d’interactions constantes:
4.3.1 Détermination des capacités expérimentales:

En utilisant le systéeme des équations (2.24) du model électrique dans le chapitre 2 et le
résultat expérimental des diamants de Coulomb (Figure 4.2), on peut obtenir les valeurs des

capacités C;, C,, Cget qo évaluées pour n=1. Ces valeurs sont présentées dans le tableau I1:

Tableau II: Capacités Experimentals

Capaciteé Experimental
Ci1(eF) 20.5
Cz2.(eF) 37
Cc(eF) 9
ao(C) 2e

On définit I’unité électron-Farad par: (1eF =1.6107*° F).

La figure (4.2.a) presente la variation des transitions possibles en fonction du voltage
de la grille 3. Les zones en gris déterminent le blocage de Coulomb, par exemple pour N=0:
aucun électron n'est confiné dans le point quantique et pour n = 1 : un électron seulement est

confiné ou bloqué dans le point quantique.

a
b
q L i L L 4 \lx)
) @
' 0] S
Y
15 [ e P
Y @ 8
. L] .\—0 . _\=1 =
$ =
15 [RES=SERSRRuRRe” 5
g
h
50
.q L 1 L I 'l 1 L »AN - AA -
MO M 2 W 19 a0 -0 500 o -100
Vo (V) Gate 3 (mV)

Figure 4.2:Diagramme de stabilité; (a) modéle électrique

(b) mesure expérimentale [57].
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La figure (4.2.b) illustre le diamant de Coulomb qui est mesurée expérimentalement par

la variation de la tension Vsy en fonction du voltage de la grille 3 (Vy3). Variation de la
tension de polarisation source-drain et le voltage de la grille 3, les diamants de Coulomb
apparaissent dans la figure (4.2). Quand on applique une petite tension source-drain (Vsg),
nous constatons que l'oscillation de Coulomb peut étre annulée puisque le potentiel
électrochimique dans le point quantique change par la variation de la tension de la grille 3.
Les électrons peuvent traverser les barrieres de potentiel, ils se déplacent a partir de la source
au point quantique et peuvent finalement laisser le point au contact du drain, alors le courant
est non nul, quand le potentiel chimique (pqor) est aligné avec le potentiel chimique de (Usource)
et (Ugrain), ¢’ est-a-dire Psource Hdot = Hdrain- D€ Cette maniere, le nombre d'électrons sur le point
fluctuera entre (n) et (n -1). Le transport a travers le point dans cette configuration est
généralement appelé résonnance tunnel ou séquentiel tunnel.

Pour la tension source-drain Vg ayant les valeurs négatives [-50, -15] meV, le courant
est nul avant la ligne d'énergie de transition (4) du fait du blocage de Coulomb les deux
jonctions de tunnel 1 et 2 (n = 0). Le courant provient de la ligne de transition énergétique (4)
jusqu'a la ligne de transition énergétique (3) (n = 1). Dans la ligne d'énergie (4), le potentiel

V,a une valeur constante de 7,5 meV provenant de I'expression suivante:

V, = e/(2Ce)

Ou: Ceq= Ci+ Cpt+ Cg et dans cette ligne, le potentiel Vivarie de -57,5 meV a -22,5 meV
parce que Vi est égal a V-V,. Dans la ligne d'énergie (3), le potentiel V, a une valeur

constante de -7,5 meV provenant de I'expression suivante :

Et dans cette ligne le potentiel V; varie de - 42.5 meV a 7,5 meV. Dans cette zone, la
jonction 1 est conductrice et I'électron est bloqué entre le troisiéme et quatrieme grille et la
jonction 2 a un comportement capacitif conduisant au passage des électrons, un par un.

Pour la tension source-drain Vg entre [-15, 15] meV, les transitions potentielles de la grille

3sont égales a:

Vst = (E'ZQO) / (ZCG) =-166.67 mV

Vas2 = (3e-200)/ (2Cg) = -55.56 mV

.
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Et
AVgs =elCs=111.11 mV

Nous pouvons extraire I'énergie de premier état excité par : Eon = € / Ceq = 15,04 meV. Pour
la tension Source-Drain ayant les valeurs positives [15,50] meV, et en suivant la méme

procédure mais en utilisant cette fois V, varie de:

Vi =-e/(2C¢) aVi=el (2Ce)

Dans cette zone, la jonction tunnel 2 est conductrice et I'électron est bloqué entre la troisieme
et quatrieme grille et la jonction tunnel 1 a un comportement capacitif conduisant & un
passage des électrons un par un. On a tracé la variation du potentiel des jonctions 1 et 2 en
fonction de la tension Vg et Vg a partir du modéle électrique pour n = 1-5 (Figure 4.3), les
potentiels V; et V; sont tres importants pour calculer le courant, on observe aussi quand la
tension de la grille Vg3 augmente, le potentiel V,aussi augmente mais le potentiel V1 décroit
pour équilibrer les charges électriques.

Par exemple, un électron a été extrait par la jonction 2, cette jonction peut étre considérée
comme passante. Ce faisant, la jonction 1 exhibe son caractere capacitif (c’est I’hypothése de
passage séquentiel des électrons), de méme que le condensateur de grille Ce. Les charges Qg
et Q,doivent donc se rééquilibrer, induisant une variation des tensions Viet Va.

150
100

S0

VimV)
V2 mV)

S04
50

400 Vsd (mV) e W o '—.Qoo

Vsd (mV) 50600 A0 600

Vg (mV) Vg (mv)

Figure 4.3: Variation de Vet V,en fonction de la tension Vg et Vg pour n = 1-5.
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4.3.2 Estimation des Capaciteés:

Nous pouvons estimer les capacités C;, C, et Cs a partir des propriétés physiques et
géomeétriques du SET. Toutes les capacités C;, C, et Cg sont évaluées a partir de I'émission

standard suivante du condensateur plan-plan:

Ou: g,est la permittivite du vide, ¢, est la permittivité relative et S est la section et d est la

distance entre les charges localisées.

e Modele Simplifié:

Dans ce modele simplifié, nous utilisons une approche classique et comme nous Il'avons
vu dans la référence [57], nous supposons que le point est localisé dans le milieu de nanofil
(Figure 4. 4) En raison de la symétrie des barriéres 2 et 4, les capacités C;, C, sont egaux et

évalués par I'expression suivante:

& & (InAs)S
d

C1=C2 =

Pour C; et C,, la permittivité relative du nanofil InAs est égale a 12.5, S est la section
transversale du nanofil InAs et est égale & 7/ 4 * 55 nm? et d désigne la distance entre des
charges de nanofil InAs. La distance entre les charges localisées d est la méme pour C; et C,
(Figure 4.4). Les charges localisées du condensateur C; sont pour le c6té gauche entre la grille
1 et la barriére 2 et pour le coté droit au milieu de la grille 3. La distance d est égale a 82,5

nm.

| 1 2 3 4 5

Figure 4.4: La distance d pour calcul estimé des capacitances C; et C..
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Nous avons obtenu pour C; et C; les valeurs suivantes:
¢, = C, =31.87 1071 F =19.92 eF

L'évaluation de la capacité Cg est plus compliquée en raison de la difficulté d'estimer la
distance des charges localisées dg. En utilisant la méme procédure, on peut évaluer la capacité

Cg par I'expression suivante:

g0 & (Siz3 Ny)Sg
dg

CG=

¢,(Si;N,) est la permittivité relative, elle est égal a 7.5, S est la section de la grille 3 devant le

nanofil, il est égal au produit de la largeur de la grille 3 (30 nm) et la profondeur représentant
le diamétre de le nanofil (55 nm) et dg désigne la distance entre les charges localisées. Nous
supposons que les charges localisées du condensateur Cg sont a l'interface entre le nanofil et
le coté supérieur et au niveau de la grille 3 pour le c6té inférieur (Figure 4.5). On prend la

section Sg égale & 30*55 nm? et dg désigne la largeur 20 nm.

la
(o] [=2] [s] [«] [5]

Figure 4.5: Distance dg pour estimer la capacitance Cg.

Finalement nous avons obtenu Cg = 34.24 eF et ces valeurs sont représentées dans le tableau
Il

Tableau I11: Capacitcés estimés et expérimentales

Capacité Estimé (eF) Expérimental (eF) Erreur Abs (%)

C) 19.92 20.5 2.82
C2 19.92 37 46.16
Ceg 34.24 9 73.71
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Dans l'approche classique, les capacités estimées sont trés différentes des capacités
expérimentales. De plus, les capacités C; et C, ont été considerées égales et ceci n'est pas vrai

en ce qui concerne les résultats expérimentaux.
e Modele Amélioré:

Dans le modeéle classique, nous avons supposé que le point quantique est localisé dans
le milieu de la grille 3. Les résultats expérimentaux donnent que les capacités C; et C, ne sont
pas égales. Ce résultat est ambigu et la question principale consiste & expliquer pourquoi ces
deux capacités sont différentes malgré que le nanofil n'est pas hétérogene et on applique la

méme tension des barrieres (V, =V, = -1 V) et les électrodes (V1= Vs= + 500 mV).

La premiére explication logique est de supposer que le point n'est pas localisé dans le
milieu de la grille 3 et qu'il y a donc deux distances d; pour le calcul de C; et d, pour C..
L'approche améliorée peut expliquer cette hypothese. Tout d'abord, parce que la grille 3 a une
tension négative (-0.5: 0 V), elle forme une petite barriere dans le nanofil InAs (Figure 4.6).

———Vg3=0
149 —Vg3=-0.2
—Vg3=-0.3
1.2 A A
1.0 /
— 0.8 ‘x‘:\\ r
%.) \\\ /l
N— \\ \\J //\\\_/ frs”/
D 064 N
A /
NS
0.4
0.2 ]
4 \v/
0.0 ]
T T T T T T T T . T . |
0 50 100 150 200 250 300
X (nm)

Figure 4.6: Variation de I'énergie potentielle en fonction Vg3 et pour Vg = 0.05 V.
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Deuxiemement, la tension appliquée au substrat (+500mV) change la forme du
potentiel de confinement, les niveaux d'énergie des points et la modification de I'occupation
des électrons du point. Troisiemement, la tension appliquée V4 crée un champ électrique et
une force électrique qui applique sur les électrons agissant sur le point et dérive le point du
centre. Le point ne peut pas étre localisé entre deux barrieres de potentiel et par conséquent au
milieu de la grille 3 mais entre la petite barriére de la grille 3 et la barriére de la grille 4.

Pour le calcul de la capacité C; et C,, on considere deux valeurs de d, d; est égal a 80 nm et
d, est egal a 44 nm (Figure 4.7) [69].

Figure 4.7: Distance d; et d, pour calcul corrigé
des capacitances C; et C, [69].

Les valeurs de C; et C, en utilisant les distances d; et d, respectivement, sont les suivantes:

C; =32.87 107 F=2054eF (C,=59.7610"1° F =3735¢F

La tension de la grille 3 contribue a la création des électrons localisés dans le point. Pour le
calcul de la capacité Cg, la premiére estimation n'est pas correcte car la surface utilisée est trés
élevée parce que nous avons considéré la surface du point est égale a celle de la grille. En
raison de la courbure du nanofil, la surface réelle peut étre évaluée comme le quart de la

surface de la grille est calculé donc a partie de la relation suivante:

SG:Wg XD/4

Ou wy désigne la largeur de la grille 3. La valeur de la capaciteé Cg est :

C; = 13.69107° F = 08.56 eF
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a partir du modéle amélioré, les valeurs des capacités calculés sont presque égales aux valeurs

expérimentales, voir le tableau Il1.

Tableau IV: Capacités améliorées et expérimentales

Capacité ~ Améliorées (¢F) Expérimentales (eF) Erreur Abs (%)

C1 20.54 20.5 0.195
C: 37.35 37 0.945
Ce 08.56 9 4.888

v" Calcul du courant dans le régime non linéaire :

La figure (4.8) présente le diagramme de stabilité d'énergie de Coulomb dans le transistor a
point quantique. Pour appliquer la tension Vg inférieure a la tension de seuil (e / Ceq), ON
observe qu'il y a des zones de blocage de Coulomb (les zones bleus) le courant est presque
nul. On peut débloquer et bloquer des électrons alternativement par variation de la tension de
la grille 3, a ce phénomene correspond des pics de courant ou d'oscillations de Coulomb et les
électrons ayant traversés les barrieres quand ils ont I’énergies suffisante. Lorsque, on
augmente la tension Vs a une valeur supérieure a la tension de seuil, le courant n'est pas nul et

les électrons sont passantes.

a) b) =

Vid (mV)

abs(l) (nA)

O, Vg (mV) ' g 3 0 : - P
: 0 4 0 40 X0 20 0 0 W0 X0 X0 &0 0

Vg (mV)

Figure 4.8: a) Calcul du courant abs (1) en fonctions de V¢ et Vg3.

b) variation de la tension Vg4 en fonction du voltage Vg3.
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4.4 Etude électrostatique:
4.4.1 Solution de I'équation de Poisson en 2D:

La figure (4.9) présente la distribution d'énergie potentielle dans le transistor a point

quantique.

U (e%)

¥ L nm)

0 0 & 10 1 20 20 3
(i) X o) X i

Figure 4.9: a) Distribution de I'énergie potentielle dans le transistor a point quantique.
b) Distribution de I'énergie potentielle dans le plan (X,Y).Pour Vg = 0.05 (V)
et Vg3 =0 (V).
pour Vgs = 0.05 V et Vg3 = 0 V, on remarque que les énergie diminue du coté de la source et
du drain ou se trouve l'accumulation des électrons, comme on peut le voir dans la figure
(4.8.a), et la distribution de I'énergie potentielle dans le plan (X, Y) est présentée a la figure
(4.8.b)

4.4.2 Effet de la polarisation V43 sur la profondeur du puits:

La figure (4.10) présente la variation de I'énergie potentielle en fonction de la tension
de grille 3 dans le point quantique. Quand on fait varier la tension de la grille 3 (Vg3 =-0.4, -
0.2, - 0.1, 0, V), la profondeur du point quantique diminuée parce que I'énergie augmente et
les électrons sont accumulés, ou se trouvent les niveaux d'énergie minimums c'est a dire du
coté de la source et du drain, alors les électrons dans ce cas, peuvent traverser la barriére de

potentiel par effet tunnel sous la condition de diminution de I'énergie.
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Figure 4.10: Variation de I'énergie potentielle dans un SET.

4.5 Diagramme de stabilité de I'énergie:

A partir du modéle électrique du transistor a point quantique, la figure (4.11) présente la

diagramme de stabilité de I'énergie de blocage de Coulomb Vs en fonction Vg3.

Vds (meV)

B=0Tetqgl=2e

] -400 300 -200
Vg3 (mV)

100

Figure 4.11: Diagramme de stabilité de I'énergie dans un SET.




Chapitre 4 Résultats et discussions

On voit bien les zones colorés dans la figure ci-dessus qui montrent la différence du nombre
des électrons bloqués dans le point. Pour Vg inférieur a la tension de seuil (|[Vsg| < 15mV), ou
se trouve les électrons qui passent d’une maniére alternée entre débloqué et bloqué a travers
les jonctions, c'est I'état appelé oscillation de Coulomb ou les pic de Coulomb. Lorsqu’on
applique une tension Vg supérieure a la premiére tension du seuil (|[Vsg| > 15 mV), il n'y a pas
de blocage et les électrons possédent une énergie suffisante pour traverser les barriéres de
potentielles.

4.6 Effet du champ magnétique:

Quand on applique un champ magnétique extérieur B, dans ce cas les propriétés
électroniques varient et chaque électron posséde un spin (il tourne sur lui-méme, s = + 1/2) de
plus il apparait des états spintroniques (et y_). A partir de la solution de 1’équation de
Schrddinger, on obtient le premier état spintronique pour B = 0,2 T, constante d'interaction
spin-orbite « = 25 meV nm et sans polarisation comme on peut le voir dans la figure 4.12,
mais quand on fait varier le champ magnétique, on observe que le niveau d'énergie d'un
électron est doublé et la distance entre eux varie proportionnellement avec le champ

magnétique selon I'effet de Zeeman (Figure 4.13).

B=02T,Vg3=0V, Vds =0V et alfa= 25 meV nm
6000 T T T

5000

4000

3000

2000

état spintronique

1000

-1000 1 1 1 1 1
0 20 40 60 a0 100 120

X (nm)

Figure 4.12: Etat spintronique pour B=0.2 T.
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Vgd=0V, Vds=0V et L=107 nm
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Figure 4.13: Variation de I'énergie d'un électron en fonction du champ magnétique.

4.6.1 Effet du champ magnétique sur le diamant de Coulomb:

Pour montrer I'effet du champ magnétique sur le diamant de Coulomb, on applique un

champ magnétique B = 0.3T et suivant les équations du modele électrique de transistor a point

quantique, on calcule la tension Vs en fonction de la tension Vg3 (Figure 4.14).

Vs (meV)

50

B=03Tetgl=2e

40

30+

10

T

R
=
T

40t

200

I
-400

; .
-300 -200 100

Vg3 (mV)

Figure 4.14: Diagramme de stabilité de I'énergie sous I'effet du champ magnétique.
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On observe que lorsque le champ magnétique B augmente les quatre lignes de transitions
tunnel de I'électron n = 0 & n = 1 sont décalées (lignes pointés) par rapport a I'état
fondamentale (lignes solides, pour B = 0 T). Ces lignes sont appelées les niveaux d'énergies
excitées, alors les électrons se déplacent par de 1’état fondamental aux états excités selon ses
énergies.

La figure (4.15) présente le diagramme de stabilité de I'énergie de la transition d'un électron
de I'état n =1 a I'état n = 2 par I'effet tunnel sous I'effet du champ magnétique (B = 0.3 T). Le
calcul de I'énergie de I'état excité est donné par la méthode suivante, lorsque une ligne d'état
excité touche la région de blocage de Coulomb en point, on détermine la projection de ce
point sur l'axe Vg3, cette distance entre I'état excité et I'état fondamental ou entre les niveaux

d'énergies peuvent étre lus directement sur lI'axe (- V).

50

45

40

35

YWds (meV)
%] [ ]
i =

]
[=]
T

10

n=-1

0 1 1 1 1 FR i [
-500 -400 -300 -200 -100 ] 100 200 300
Vg3 (mV)

Figure 4.15: Ligne de transitionn=1an = 2.

4.6.2 Influence de orientation du B sur I'énergie de Zeeman:

Les systemes a faible dimension sont intéressants pour étudier le facteur g en raison de

la forte interaction spin-orbite, modéle etudié du nanofil (InAs) par S. Nadj-Perge et al avec

-
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mesure des propriétés électroniques [57]. La figure (4.16. a) présente I'énergie de Zeeman en
fonction de B (B € [- 4, 4]) dans le point quantique et sa longueur L = 42 nm. Le vecteur B
tourne avec un angle ¢ € [0, 360 9, on observe que I'énergie de Zeeman varie linéairement
avec B et il prend deux positions maximum et minimum selon la direction du champ B
comme on peut le voir dans la figure (4.16.a). Le résultat expérimental de S. Nadj-Perge et
al[57] montre que le facteur g de nanofil InAs varie entre deux valeurs maximum (g = -9) et
minimum (g = -7), pour @ = 171° et ¢ = 81°respectivement (Figure 4.16.b),c'est a dire quand
le champ B est perpendiculaire a I’axe du nanofil, le coefficient de Landé g est minimum, par
contre, il est maximum si B est en paralléle au nanofil. Les résultats obtenus sont en accord

avec les résultats expérimentaux et la relation théorique de I'énergie des états de spin (Ey+ =

Eip + 1= (1= 2% + k3)cos2¢ ) [70], oU Ay et ky sont les paramétres qui controlent la

force anisotropique du facteur g.

o O

a L=42nm c

% . . : )
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Figure 4.16: a) Calcul de I’énergie Zeeman en fonction du champ magnétique

b) E; mesuré par S. Nadj-Perge et al [57].

4.6.3 Influence de la longueur du point quantique sur I'énergie de Zeeman:

Maintenent on varie la longueur du point quantique ( L ), on observe que I'énergie de

Zeeman varie linéairement avec le champ magnétique si la largeur du point est faible (L <

&
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42 nm), par contre quand L augmente (si L = 42 nm ) I'énergie de Zeeman diminue et la
variation de I'energie diminue jusqu'a la disparition totale avec I'augmentation de la taille du

point quantique ( Figure 4.17).

0.12 T T | T T

0.1

0.08
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Energie [ eV

0.02}

-0.02

_|:|_|:]4 ] ] ] ] 1

Figure 4.17: Effet de la longueur du point quantique sur I'énergie de Zeeman.

La figure (4.18) présente la variation I'énergie (AE,) en fonction de B sous l'effet de la taille.
On observe que la courbe de I'energie se compose de deux partie: une région liniaire et l'autre
constante. Dans la région linéaire la différence d'énergie de Zeeman augmente avec
l'augmentation du champ magnétique B, c'est-a-dire elle varie directement proportionnelle
avec le champ B et l'autre régien est constante parceque la variation d'énergie de Zeeman
AE, = cte quelgue soit le champ magnétique B et cette variation d'énergie diminue jusqu'a
étre nulle avec l'augmentation de la longueur du point quantique ( L ) a cause de l'effet

guantique qui est faible dans la structure plus grande.
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Figure 4.18: Variation de I'énergie de Zeeman sous l'effet de la longueur du point.

4.6.4 Influence de I'orientation du B sur le coefficient de Landé g :

Lorsque la direction du champ magnétique est modifiée ¢ € [0, 3609, et son module
est constant, on remarque que le coefficient de Landé g dépend de I'angle ¢ et sa courbe varie
d’une maniere sinusoidale (Figure 4.19). De plus, il est maximum, quand la direction du B est
perpendiculaire a I'axe de nanofil, c'est-a-dire ¢ = 90" ol1 270", ol dans ce cas I’interaction
spin-orbite est forte cela conduit a I'augmentation de I'énergie de Zeeman. Par contre pour B
paralléle au nanofil (¢ = 180° ou 09, le coefficient de Landé g diminue c'est-a-dire le
couplage spin-orbite est faible. Dans ce cas, on peut expliquer ce phénomeéne par le fait que le
spin d’¢électron est plus polarisé lorsque le champ magnétique B est perpendiculaire a I’axe de

nanofil puis il diminue jusqu’au minimum quand B est paralléle au nanofl.
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Figure 4.19: facteur- g en fonction de I’orientation du champ magnétique.

4.6.5 Influence de la longueur du point sur le coefficient de Landé g :

La figure 4.20 présente I'effet de la longueur du point quantique sur le coefficient de
Landé g. Quand la largeur du point augmente le coefficient de Landé g diminué, en raison de
I'effet quantique faible dans les structures qui possédent des dimensions grandes.
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Figure 4.20: Influence de la longueur du point sur le facteurg.




Chapitre 4 Résultats et discussions

4.6.6 Influence de la constante d’interaction sur le coefficient de Landé g :

Pour une longueur du point quantique égale a 100 nm et on applique un champ
magnétique B = 3.5 T avec une orientation différente, I'influence de la constante d'interaction
spin-orbite ( a )sur le facteur-g est présentée en figure 4.21.0n observe que le facteur g est
constant lorsque B est verticale a I'axe de nanofil et il prend une valeur maximum, par contre
lorsque B est paralléle au nanofil le facteur g diminue avec l'augmentation de la constante
d'interaction mais son amplitude d'oscillation est différente et augmente avec l'augmentation
de la constante d'interaction SO. Cette forme d'oscillation a été obtenue dans la référence [70].

B=35T&L=100nm

6.37 T r
— 25 meV nm
------- 20 meV nm

6.365 + 15 meVnm| o

6.36

6.355]

facteur- g

635k

6.345

6_34 | | | | | | L
0 50 100 150 200 250 300 350 400

@ (degré)

Figure 4.21:Facteur g efficace obtenu pour nanofils a points quantiques

avec la variation de la constante d'interaction

4.6.7 Influence de la tension Vg3 sur le coefficient de Landé g:

Pour déterminer les coefficients qui influent sur le facteur g, nous avons également
étudié l'effet de la polarisation de la grille 3, on prend L =55 nm, B = 3.5 T et la constante
d'interaction est égale a 25 meV nm. On a trouvé que I'amplitude des oscillations varie, elle
augmente avec une diminution de la tension Vg3 [71].De plus, la largeur de chaque pic

d’oscillation augmente avec la tension de la grille 3 et son amplitude diminue.

-
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Figure 4.22: Influence de la polarisation de la grille 3 sur le facteur g [71].

4.7 Conlusion

Le résumé des résultats obtenus dans ce travail de thése sont :

v

Les capacitances du SET C1 # C2 parce que la régien du point n'est pas centré dans
le puit quantique.

Lorsque la taille du point estpetite (L < 42nm), I'énergie Zemen (E;) varie
proportiennellement avec le champ B et implique que la variation de I'énergie AE,
augmente.

Si L > 42 nm, I'énergie E; est séparée en deux région, une région linéaire et l'autre
constante et par conséquent la variation de I'énergie est constante puis elle diminue
jusqu'a la disparition totale avec I'augmentation de la taille.

pour l'orientation du champ magnétique B, le facteur g est maximum quand le champ
B est perpendiculaire au nanofil. Par contre si B est parallele, le facteur g est minimum
parce que l'effet d'interaction spin-orbite est faible.

Lorsque le champ B varie (en direction et en module), le facteur g du nanofil InAs
varie entre deux valeurs maximum et minimum, pour ¢ = 171° et ¢ = 8I1°
respectivement.

le facteur de Landé (g) est trés fort dans une structure petite et son I’amplitude des

oscillations augmente avec la diminution de la tension Vg3.
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Conclusion générale

Pour étudier les propriétés électroniques et comprendre les phénomenes physiques dans les
transistors a point quantiques (SET) qui forment les nanofils, on a utilisé le modele
d'interactions constantes qui explique ces phénomenes particuliérement dans le cas statique et
dynamique. Nous avons présenté une étude détaillée du point quantique a savoir ; la notion de
I’atome artificiel qu’il présente, caractérisant la jonction tunnel, I'effet du blocage de Coulomb
et les parameétres influents. On a aussi exposé le diagramme de stabilité d'énergie avec et sans
effet du champ magnétique et le principe de fonctionnement du transistor a point quantique
ainsi que ses applications.

A partir des résultats expérimentaux des diamants de Coulomb et le modele électrique de
circuit équivalent du transistor a point quantique SET, nous avons déterminé les capacités
couplées du point quantique dans le nanofil InAs et des électrodes. Le résultat expérimental
montre que les capacités des jonctions tunnel du drain et de la source ne sont pas égales, mais
le calcul estimé montre un effet contraire. Pour résoudre ce probléme, on a émis I’hypothése
que le point quantique n'est pas localisé de facon symétrique et cela peut s'expliquer par
I'influence des grilles et la présence d'autres points quantiques. Le modele énergétique peut
s’expliquer facilement par cette hypothese. Aprés correction, nous avons trouvé un bon
accord avec les résultats expérimentaux.

De plus, on a utilisé la méthode des volumes finis pour résoudre les équations de Poisson-
Schrédinger dans les coordonnés cartésiennes bidimensionnelles et unidimensionnelle
respectivement. Dans un modéle réel, nous avons calculé alors la distribution de I'énergie
potentielle et les premiers états de spin dans le point quantique. Par application d'un champ
magnétique extérieur, on a pu déterminer la séparation du niveau d'énergie (I’effet Zeeman) et
calculer le facteur de Lande (g) dans plusieurs orientations du champ magnétique. On a
observé aussi que I'amplitude du facteur de Lande (g) est liee a de nombreux parametres ; la
taille du point gquantique, la tension de la polarisation du grille 3, la variation du champ
magnétique et la constante d'interaction de couplage SO. L’effet est efficace et tres fort dans

la structure a point quantique de taille tres petite.

.
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Résumé

Le transistor a un électron est un composant trés important dans le domaine nanostructure, il
appelé aussi le SET (Single Electron Transistor en anglais). Dans ce travail, nous avons étudié les
propriétés électroniques dans ce dispositif (SET) sous I’effet du champ magnétique extérieur. On a
résolu les équations de Poisson-Schrodinger par la méthode des volumes finies. Nous avons calculé
les niveaux d'énergies et les états des spins dans le point quantique et on a déterminé la séparation
de niveau d'énergie (I’effet de Zeeman) et calculé le facteur de Lande (g) dans plusieurs
orientations du champ magnétique. Ensuite, on a étudié les coefficients qui leurs influences. De
plus, a partir du modele électrique équivalant du SET et le résultat expérimental du diagramme
d'énergie de diamant de Coulomb, on a calculé les capacitances des jonctions tunnel entre le point
quantique et des électrodes. Le résultat expérimental montre que les capacitances des jonctions
tunnel du drain et de la source ne sont pas égales par contre la théorique. Pour résoudre ce
probleme, on a supposé que le point quantique n'est pas localisé de facon symétrique et cela peut
s'expliquer par l'influence de voltage de la grille 3 qu'il peut créer d'autres points quantiques. Nous
avons obtenu de bons résultats qui sont en accord avec I’expérience.

Mots clés: transistor a point quantique, SET, blocage de Coulomb, point quantique,

Abstract

The single electron transistor (SET) or transistor a quantum dot is component which is very
important in nanostructure. In this work, we have studied the electronics properties in transistor
(SET) with applied the external magnetic field. Numerical calculation, we have solved the Poisson-
Schrdédinger equations by the finite volume method, we have obtained the various properties in the
dot like to the energy levels, the states waves functions, moreover we have calculated the Lande
factor (g) in several orientations of the magnetic field, and we studied also the coefficients that
influence on it. Then we have determined the division energy levels (the Zeeman effect). In
addition, from the electrical model equivalent the SET and the experimental result of the energy
levels diagram of the Coulomb diamond, the tunnel junction capacitances between the dot and the
electrodes were calculated, but the experimental result shows that the capacitances of the drain and
the source are not equal as such to theoretical result. To solve this problem, it has been assumed
that the quantum dot is not middle and this can be explained by the influence the voltage of the
gates 3 which create the other quantum dots. We have obtained the good results that are accord
with the experiment.

Key words: Single electron transistor, quantum dot, Coulomb blockade
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