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TRANSISTOR PHAN TU

Trin Tién Phirc
Truong Dai hoc Nha Trang
(Bai nhdn ngay 19 thang 03 nam 2007, hoan chinh sira chita ngay 15 thang 07 nam 2007)

TOM TAT: Bai bdo nay trinh bay co so Iy thuyét cia transistor phan tir, mt huong
nghién ciru tiép cdn tir dudi lén (bottom-up) cua di¢n tir nané. Tdc gia da ding GUI trong
MATLAB & mé phong hoat déng cia transistor cé kénh phdn i la Diiodo-Benzene (CsH,I).
Cdc két qua thu duoc ho ddc tupén I-V c6 dang nhie MOSFET bdn dén khéi, Khi thay déi kich
thudc kénh phan tir & nhitng gid tri nhu héa hoc heong tir da tinh va thé cong tir 0,2V dén 0,6V
cho ta thdy tinh kha thi vé mét linh kién mdi sé ra doi trong tuong lai rdt gan — transistor phdn
tur Diiodo-Benzene c6 kich thudc chi vai nanémét.

Tir khoa: transistor phan tir, dien tir nané

1.PAT VAN PE

Linh kién ban din khéi véi kich thuédc hang trim nandmét trd 1én cé nhuoc diém 12 khé
ché tao hang triéu hodc hang ty linh kién giéng nhau trong chip cé mat do cuc cao. Nhimg
phan tir riéng c6 cdu tric thang nandmét tw nhién rét d& dang ché tao chinh xéc nhu nhau vi
ching ty hinh thanh, ti lap rdp. Cc nha nghién ctru dang cé géng md phong, thiét ké, ché tao
va kiém tra cac phén tir riéng va cac cau tric siéu phén tir nané hoat dong nhu cac chuyén
mach dién, c6 tinh chét gidng nhu cic transistor ban dan nho. bién tir hoc phén tir va nguyén
tir 12 mot huéng tiép can tir dudi ddy 1én (bottom up) cia dién tir nand.

C6 it nhat bén loai linh kién chuyén mach dién tir phan tir dang dugc nghién ciru [1, tr.32]:

o  Chuyén mach dién tir phan tir diéu khién bing dién truong, dua trén cac hiéu Ung
lugng tir phéan tir.

® Linh kién co dién tir phdn tit, sit dung céc luc dugc dp vao bing dién hay co hoc dé
thay ddi c4u tao, 1am chuyén dong mot phén tir hosic mét nhém céc phén tir gdy nén hiéu mg
chuyén mach.

e Chuyén mach phdn tir quang hoat/déi mdu theo dnh sdang, sir dung 4nh sing dé thay
déi hinh dang, dinh huéng hay céu hinh dién tir cia phan tir gy nén hiéu g chuyén mach.

® Linh kién phdn tir co dién ti, sir dung phan (mg dién hoa dé thay dbi hinh dang, dinh
huéng hodic cAu hinh dién tir ciia mét phan tir tir d6 gdy nén hiéu tmg chuyén mach.

Chinh Iuu phén tir dd dugc Aviram va Ratner nghién ctru tir nim 1974. V& sau, Tour va
céc cong sy da tong hop chuyén mach do Aviram dé xut va chinh luu phan tir da dwoc thue
hi¢n. Nhiéu cong trinh d& do duge do dn va céc tinh chét dién ciia céc phan tir riéng hay mé
phong chiing. Cang ngay cang c6 thém nhiéu nhém nghién ciru quan tam dén dién tr phén tir
nho su hd tro cua cac phin mém mé phong hoéa hoc va kinh hién vi dau do quét (Scanning
Probe Microscopy — SPM) dé tao anh, phén tich bé mit c¢6 @6 phén giai cao cling nhu thao tic
dén timg nguyén tir.

Theo quan niém 6 dién, dién tré phy thugc tiét dién day dAn. Tiét dién day din giam t6i
kich thudc phan tir thi nhimg hiéu (mg méi xuét hién, day phan tir ¢6 kha ning din dong
khong tuan theo dinh luat Ohm.
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n nhém lién k&€t voi nhau
Hinh 1: Diy phin tir 6 kha ning dan dién

Hinh 1 trinh bay cau triic cia mét ddy phén tir do Tour phat hle;n va dé chimg minh dugc
do dan dién cua mét phan tir. Nhimg day phan tir cé thé duoc ché tao rat dai bang phuong
phap téng hop héa hoc.

Mdt chudi céc vong benzene dugc nbi bang lién két axetylen. Nhitng quy dao hay nhiing
dam may dién tir két hop voi nhau hay tuong tic dé tao thanh mot quy dao 16n xuyen sudt
chiéu dai ciia day cho phép céc dién tir linh dong chay theo chiéu dién truong va tao nén dong
dién.

Mot sé cong trinh v& dién tir phan tir d3 nghién ciru céch tao cac giéng thé dé giit céc dién
tir linh dong cia phén tir hinh thanh chuyén mach (Hinh 2).
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Hinh 2: CAu triic va co ché cia RTD phén tir

Mot giéng lugng tir duoc hinh thanh tir mdt dy phén tir ma hai bén 1a rao thé CH2 lam
gdy chudi cac quy dao két hop hinh 7. Trong do, hiu ung ducmg him dwoc didu khién bﬁng
dién trudng hay hiéu tmg chuyén mach don dién ti. Cu tric d6 c6 thé tao nén diét duong him
cong hudng (resonant tunneling diode, RTD) hay transistor duong him c6ng hudng (resonant
tunneling transistor, RTT).

Trong cong trinh nay tac gia trinh bay nhiing két qua nghién ctru va md phong loai linh
kién chuyen mach dién tir phan tir diéu khlen béng dién trudng — transistor phén tir. Day la loai
linh kién c6 dang ho dac tuyen 161 ra glong nhur MOSFET trong ban dan khéi. Transistor phan
tir 1a loai linh kién di¢n tir nand hira hen nhét trong nhifg nim t6i so véi bdn loai néu trén. Ba
loai sau c¢6 han ché co ban khi ché tao va sir dung vi mat do linh kién cao ma duing t6i anh sang
va luc co hoc.
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Transistor phan tir dya trén vong benzene di duge nghién clru trong vai nim gin day [5-
12-14-15]. Hau hét cic nghién ciru d cong bé ding phén tir C6H6S2 hay C6H6S2-2H lam
kénh phan tir va mé phong cho nguyén tir Luu huynh (S) tiép xtic véi ba nguyen tr Vang (Au)
trong c4u tao transistor. Tuy nhién khi mo phong phan tir nay trén phan mém héa hoc CAChe
6.1 thi tic gia nhdn thdy nguyén tir S trong phan tir khéng c6 du 3 lién két gép ddi voi Au nhu
gla thuyét dé tinh toan. Mat khéc, cac nghlen ctru trén déu cho kich thude phéan tir dudi dang
gia dinh va duong dic tuyén c6 duge con mang tinh chét don 1é.

Lan dau tién, tac gia cla nghlen ciru nay da tim cac phén tir héa hoc (Bang 1) cd san trén
thi truong vé mit thuong mai, t&i wru héa bing phan mém héa hoc [6] dé liy cac tham sb cho
chlrcng trinh mé phéng linh kién trong GUI cia MATLAB. Chinh diéu d6 da tao nén nhitng
két qua méi va cang cing cd thém tinh hién thyc cia transistor phén tir.

2.CO SO LY THUYET CUA TRANSISTOR PHAN TU
Ta hady xét mét linh kién phén tir cé c4u triic nhu Hinh 3.

Vo L

18]

L v,

— S

Hinh 3: Cau tao transistor phan tir

Phén tur (vong benzene) dong vai trd kénh dan lién két qua l6p Vang (Au) rdi tiép xuc véi
hai dién cuc D va S duge khép kin bing nguon nudi VD. Piéu khién d6 dan cua phan tir thong
qua thé cyc cdng VG cach ly véi kénh bang 16p SiO2 [9]. Trong kénh phin tir, do twong tac
gilra cac nguyén tir ma mirc ning ltr(mg bi luong tir hda thanh dal Mot s6 phan tir c6 dai ning
lugng phan thanh ving day, ving trong va xen gitra la vung cam rét 16 rét. Trong truong hop
d6 ta c6 thé mo hinh héa thanh cac trudng hop cu thé dé xét tinh chét dién cia no.

Trén Hinh 4 [11, tr.2], khi VD =0, VG = 0, hai dién cuc DvaScé thé dién héa twong imng

la uS =pl vapD = p2. Miic thé dién hoa & vao giita ving cdm ciia mirc ning lugng phén tu,
dong dién trong kénh biang khong, phan tir khong c6 tinh chat cach dién (Hinh 4a).
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Hinh 4: Tinh dan dién cta phan tir

Néu tic dong mot thé cdng VG > 0, hé mirc nang lugng bi day xudng. Khi cdc mirc nang
lwong trong ving tréng ngang mirc thé dién hoa, céc dién tir dé dang tir 16p tiép xtic vao chiém
cac murc nang lugng trong ving trbng, phén tir mang dién tich 4m, tinh chat dan dién cua kénh
12 loai n (Hinh 4b). Nguoc lai, néu tac dong mot thé céng VG < 0, hé mirc nang luong duge
nang cao lén. Khi cdc mirc ning lugng trong vung dAy ngang mirc thé dién hoa, cic dién tir
trong phan tir dé dang qua 16p tiép xic di vao cac dién cuc D, S dé lai trong kénh phén tir cac
15 tréng, Trong trudmg hop ndy, phan tir mang dién tich duong, tinh chét dén dién cia kénh 12
loai p (Hinh 4c). Néu thé ngudn VD khac khong thi thé cong VG c6 tic dung diéu khién do
din cta kénh phan tir, hiéu (g transistor dugc hinh thanh. Dong dién tich van chuyén qua lai
gifta phén tir sang céc dién cuc S va D tuong {mg qua 16p tiép xuc trén mot mirc ning lugng la:

1,=(q)2 (/- N) (1)

Iz=("9)%(f:‘z_N) (2)

Trong d6 /; 1a ham Fermi trén tiép xtc gifra cuc S véi phén tir va f;1a ham Fermi trén tiép
xtc phan tir voi cuc D; yi/A va y2/h 1a mirc thoat cia dién tich qua tiép xdc; q 1a dién tich cia
electron; N 1a trj 0 trung binh céc electron trong phén tir & trang thai on dinh khoang gitra f|
va f,. O trang thai én dinh ban déu, khi chua cap ngudn Vp thi 7; + I; = 0 nén ta co:

N - ylfl‘ + }’I.fZ . (3)
Yit?s

Khi cAp ngudn Vp # 0, dong dién trong mach tir D sang S 12 néi tiép [10, tr.S437] nén:
L% [£(e)- f(e)] )
hy,+7,

Trudng hop dai ning lugng E c6 mat do trang thai D(E) thi dong toan phan chay qua kénh
phén tir1a [11, tr.15]:

I=lL=-I,=

Lo N i
1=3 [dED(E)="12-[f,(E) - £,(B)] )

172

Trong do [8]:
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Xét kénh phén tir c6 d6 rong W, d6 dai L thi D(E) = mWL/2zh*. Néu chon phan tir c6 tinh
lién két dbi ximg hai ddu véi dién cuc D va S thi:

yl y2 Ux
— T 8
A h L ®

Trong d6 o, 12 véan téc thoat cua dién tich theo huéng tryc SD. Bé giai duoc phuong trinh
(5) trong MATLAB ta can chuyén céu tric transistor phan tir thanh so d6 dién turong duong
nhu Hinh 5. Trong d6 Uy 1a do Vp gdy sut 4p trén phén tir. Up, c6 anh huong 1én v,. Khi cé gia
trj du 16m, Uy s& lam mé réng dai ndng lugng £ va ting sb mirc ning lugng cho phép dién tir
chiém trong d6 1én déng ké [11] géy nén tinh chit gin bio hoa cia dic tuyén dong — thé &
transistor phan tir.
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Hinh 5: So d6 twong duong

4 KET QUA MO PHONG LINH KIEN TRANSISTOR PHAN TU'

Tra ctru s6 liéu céc phén tir [6 - 13] dé chon cac vong benzene c6 ciu triic, dai cic mirc
néng lugng tao nén ving day, viing tréng, viing cAm va nhimg tham s lién quan phi hop véi
1y thuyét transistor phan tr ma dac biét 1a dai nhiét d6 c6 kha ning ché tao, img dung vao thuc
té. Nhitng chat & trang théi rin trong didu kién 4p suAt va nhiét do phong duge wu tién lva
chon. Nguoc lai, cic chat & trang thai khi hay 1ong chura xem xét trong dé tai nay.

42 CADDCUMENTS AHD SETTINGS\PHUC WY poctmtiTsyc, . [ ITES I8¢
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Hinh 6: Co 3 lién k t gép d6i véi I
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Bang 1: Mot s6 vong Benzene ¢6 thé 1am kénh din trong transistor phan tir [13]

Chit Tén goi I:::ég%l:.;ﬁ?m Cén tgo phan ti
CHL; Diiodo-Benzene | 402,15 1—@1
CeHLF, Difloro-Benzene | 249,6 F—@F
CH,Br, ggz‘:;‘;’ 360,0 + 3,0 Br@-Br
CeHBrT SRS - | agas Br@l

Bang 1 cho thay s6 liéu & phan tir CgHyl, ¢6 nhiét do chuyen pha cao, tinh kha thi cta linh
kién vao thye té tt hon nén tc gia chon phan tir nay dé tlep tuc nghlen ctru. Thiét ké phan tir
va t6i uu hoa trén phin mém CAChe 6 1 dé lay cac két qua can thiét: kich thudc theo luc
turong tdc Van der Waals, kha nang va s lién két gép doi vai cac phan tir Vang.

Két qua md phong trén Hinh 6 cho thay nguyen tir Iot (Iodine-I) c6 ba lién két gep doi voi
ba phén tir Vang (Gold-Au) trong 16p tiép xic. Mirc nang lrong cao nhat trong ving day (da
bj chiém) HOMO = -8,947¢eV. Mirc nang lwong thp nhét trong ving tréng (chua bi chiém)
LUMO = -0,653 eV. D6 rong ving cim la -8,294eV (Hinh 7). Mirc ning luong Fermi cua
Vang 13 -9,50 eV. Trong linh ki€n, ham cong cua Vang ¢ vao khoang ~ - 5.3eV. [5 tr.27]

&+ C:\Documents and Settings\PHUC\My Documents\C... L_E{_E\

mm Orbitais {Sieler Basis Functions'), Graphics Files) Blectrons / | 4 |

Hinh 7: Xéc dinh mirc ning lrong bing phdn mém CAChe 6.1
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M5 phéng héa hoc cho cac tham sb nhur trong Hinh 7 va Hinh 8. D) dai L cia phén tir tinh
theo lyc Van der Waals c6 gid tri trung binh 1,0267nm. D dai L c6 thé thay ddi trong khoang
0,9239nm dén 1,1292nm chia 1am 6 budc. Mdi budc thay dbi do dai 1a 0,03421nm. Tuong ty
nhu vdy, d6 rong W cia phén tir c6 gié tri trung binh 0,6733nm. D¢ réng W co thé thay doi
trong khoang 0,6059nm dén 0,7406nm chia 1am 6 budc. M3i budc thay dbi do rong la
0,0224nm. D¢ day trung binh ciia mét lop phén tir Si0, qua mé phong 12 0,5304nm. Gia thiét
mang Si0, dugc ché tao trong linh kién nay la t = 1,5nm (khoang ba 16p phan tir SiO,).

Lap chuo*ng trinh m6 phong trong GUI cia MATLAB 2006b ta vé dugc ho dac tuyén I-
V véi cac gia tri d§ dai va do rong kénh phan tir & cac thé cong Vg khac nhau (Hinh 9).
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Hinh 9: Layout ciia GUI vé transistor phin tir ding CqHyl,
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4.THAO LUAN

Ho dic tuyén c6 dang tuong ty nhu MOSFET bén dan khéi, Ho dic tuyén chia thanh hai
ving rd rét. Vung c6 do déc 16n, dong dién tang nhanh khi thé Vpg < 0,2V. Ving gin bio hoa
Vps > 0,2V. Ta c6 thé giai thich két qua d6 nhu sau:

a) Thé cong lam dich chuyen vung chira cac mirc nang luong cho phep (ving tréng- chua
bi dién tir chiém) glao v6i mire thé dién hoa. Do thé dién hoa p; = pynén dién tich ra vao kénh
phén tir ¢ trang thai can bang, dong Ip =0.

b) Tai mor g1a tri thé cdng Vg khong dbi nhung Vi, # 0 thi H # U2 , dong dién tang 1én.
Do p; - p2 =qVpnén Vp tang trong khoang nay lam tang nhanh s6 mirc nang luong trong dai
cho phép dién tir chiém. Diéu nay tuong tu nhu kénh dén dugc mé rong nén dong dién ting
theo tuong u‘ng

¢) Thé Vp tiép tuc ting 1am mirc thé dlen hoéa p, thap hon ca mirc LUMO cia phan tir thi
s6 mirc ning lugng cho phép trong ving dan khéng ting twong mg nén dong dién bién thién
tang cham lai.

d) Thé Vp ting cao tic dong 1én mirc LUMO lam kénh din md rong thém mot sb it mirc
nang lugng cho phép; dong dién ting rat chim, dic tuyén gan bio hoa.

Thiét ké layout c6 céc slider dé thay 601 L va W timg budc twong img nhu két qua tinh
toan & phan mém héa hoc cho ta mot s6 két qua déng luu y. Khi thay déi kich thude dai L cua
phén tir trén slider duong dac tuyén I-V khong thay déi. Diéu nay phi hop véi ly thuyét vé do
dén trén mot mirc ndng lugng ctia phén tir 14 G = q*/h = 25,8kQ"". Nguoc lai, tang kich thudc
rong W cia phan tir, duong déc tuyén I-V ning 1én. Khi ting W chiing ta da 1am ting dién tich
ban ty twong duong Cp va Cg, tirc 1a ting dién dung luong tu.

Piéndp (V)

Hinh 10: Dai cic mirc ning luong twong img véi céc doan dic tuyén

5 KET LUAN

Két qua tinh todn voi transistor phan tir CeHy I cho thdy, dong va thé trong mach dién nho
nén cong suét tiéu tan thap, d6 1a loi thé dé tang mét do linh kién trén mot chip don. Ho déc
tuyén c6 dang twong tw nhu MOSFET & ban dan khdi. Két qua nay chua xét t6i anh hudng cua
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bién thién nhiét d6 va do day phén tir. Tuy nhién, dang ho dic tuyén thu duoc khdng thay dbi
khi 1y 6 gia tri khac nhau ctia L va W cho phép ching ta hy vong loai transistor phan tir o
vong benzene voi kich thudc hang nanémét sém hién thyc. Transistor phan tir ¢6 thé duge ché
tao ra tir cac phong thi nghiém hoéa hoc.

Két hop céc két qua md phong héa hoc phén tir véi layout ctia GUI trong MATLAB ciing
ly lhuyét transistor phan tir da cho ta mét hinh anh tryc quan hon vé loai linh kién dién tir nand
madi me nay.

MOLECULAR TRANSISTOR

Tran Tien Phuc
Nha Trang University

ABSTRACT: This article presents the foundation of molecular transistors theory — the
bottom-up approach method of nanoelectronics. In this article, Matlab is used to simulate the
operation of molecular channel-transistor of Diiode-Benzene (CsH,l;). The achieved results
show that the I-V curves are in shape like block semiconductor MOSFET's. If the size of
channel is changed via the values such as the calculated quantum chemistry and the gate
voltage from 0.2V to 0.6V, the appearance of a new device in the near future - Diiode-Benzene
molecular transistors with the size in nano meter unit — is possible.

Keywords: molecular transistor, nanoelectronics
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