XXXI. Nemzetkozi Gépészeti Talalkozo

Nanoméreti VO; fazisvalto memoria kapcsolasanak vizsgalata
végeselem szimulacioval

Investigation of nanoscale VO: phase-change memory device
using finite element simulation

HORNUNG Péter'?, Dr. POSA Liszl6>’

1 Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, 1111 Budapest, Mtiegyetem rkp. 3., +36 1 463 1111,
+36 1463 1110, info@bme.hu, https://www.bme.hu/
2 Energiatudomanyi Kutatokdzpont, Miiszaki Fizikai és Anyagtudomanyi Intézet, 1121 Budapest, Konkoly-
Thege Miklos at 29-33, +36 1 392 2222, info@ek-cer.hu, https://www.ek-cer.hu/
3 Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Természettudomanyi Kar, Fizika Tanszék, 1111
Budapest, Miiegyetem rkp. 3., +36 1 463 1111, +36 1 463 1110, info@bme.hu, https://www.bme.hu/

Abstract

Vanadium dioxide (VO2) undergoes a structural transformation from a semiconducting structure to
a metallic phase at around 68°C. Accordingly, the electrical resistivity of the material decreases by
several orders of magnitude. The phase transition can also be triggered electrically, by applying a
sufficiently high voltage. In this paper, the separate and combined effects of Joule heat and electric
field on the transition process are investigated using the finite element method.
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Kivonat

A vanadium-dioxid (VO;) 68°C kériil félvezetd szerkezetbdl femes fazisba alakul at. Ennek megfeleloen az
anyag elektromos ellenallasa t6bb nagysagrenddel csokken. A fazisatalakulas a kérnyezeti homérséklet
megemelése mellett elektromosan is kivalthato, kelloen nagy fesziiltség alkalmazasaval. Ebben a dolgozatban
a Joule-hé és az elektromos tér kiilonallo és egyiittes hatdsat vizsgaljuk a kapcsolas folyamatara végeselemes
szimulacioval.

Kulcsszavak: vanadium-dioxid, rezisztiv memoria, mikroelektronika, végeselemes szimulacio, fazisvaltozas

1. Bevezetés

Dolgozatomban egy valos eszkdz alapjan, végeselem szimulacio segitségével elemzem egy VO, alapu
rezisztiv kapcsoloban végbemend kapcsolasi folyamat koriilményeit, és az eszkdz OFF allapotaban mutatott
karakterisztikait. A szimulacio célja, hogy minél jobban reprodukalja a valds eszkdz viselkedését, mely altal
betekintést nyerhetiink a kapcsolas jelensége mogott allo elektromos és termikus folyamatokba.

1.1. Rezisztiv kapcsolo

A rezisztiv kapcsolo olyan két terminallal rendelkezé aramkori elem, melynek elektromos ellenallasa
valtoztathatd megfeleld nagysagn fesziiltség/aram raadasaval. Altalanos esetben legaldbb  két
megkiilonboztetett ellenallas-allapottal rendelkezik, melyek kozott az eszkoz reverzibilisen kapcesolhaté [1].
Az ellenallas értéke a multbeli allapotaitol (is) fiigg, ezért az eszk6z memoridval rendelkez6 ellenallasnak is
tekinthetd. Az irodalomban gyakran hasznaljak ra a memrisztor kifejezést, melyet a memoria és a rezisztor
szavak 0Osszevonasabol kapunk, dolgozatomban ezért a memriszor €s rezisztiv kapcsold szavakat
szinonimaként fogom hasznalni. A memrisztor létezését L. Chua 1971-ben josolta meg [2], eldszor pedig a HP
készitett 2008-ban ilyen alkalmazasra TiO, alapu eszkdzt [3]. Szokas a negyedik fundamentalis aramkori
elemnek is nevezni az ellenallas, a kondenzator és a tekercs mellett.

A memrisztor gyakorlati hasznalata nagy lehetdségeket rejt. Egyszer(i szerkezeti felépitésének, illetve
méretbeli és funkcionalitasbeli skalazhatésaganak koszonhetden igéretes jelolt, hogy bizonyos feladatokat a
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CMOS aramkoroknél hatékonyabban végezzen el. A memrisztorokat alkalmazhatjuk memoriaként (Resistive
RAM), akar szamitdgépekben talalhato flash memoria kivaltasara [4]. Ennél innovativabb kutatasi teriilet a
mesterséges neuralis halézatok memrisztorokkal torténd hardver szintli megvaldsitasa. A memrisztorok
keresztsoros elrendezése (crossbar-array) lehetéve teszi az adatok egy helyen torténd tarolasat és feldolgozasat,
valamint a miiveletek parhuzamositasara is képes, tovabb novelve a szamitasi sebességet [5].

2. VO, fazisvalto memoria

2.1. Altalanos ismertetés

A vanadium-dioxid (VO,) T, = 68°C koriili hémérsékleten szerkezeti atalakulason megy keresztiil:
félvezetd monoklin szerkezetbdl fémes tetragonalis allapotba valt. Ennek megfeleléen az anyag elektromos
ellenallasa tobb nagysagrenddel csokken, illetve az optikai tulajdonsagai is megvaltoznak. Ez az tgynevezett
szigetelo-fém atalakulas (IMT: Insulator-Metal Transition). Tapasztalatok alapjan elektromos uton is
kivalthato a fazisatalakulas: elegend6en nagy fesziiltség alkalmazasa esetén a réteg atbillenthetd kis ellenallasu
allapotba (ON), a fesziiltség megsziintetésével pedig visszaalakul az eredeti nagy ellenallasu allapotba (OFF).
Ennek kdszonhetden a VO, illékony memoriaként értelmezhetd, és alkalmassa valik a memrisztorokban vald
felhasznalasra [6]. A kapcsolasi jelenség azonban rendkiviil komplex mind térben, mind idében. Bizonyos
esetekben pusztan Joule-hdvel, maskor pedig tisztan az elektromos tér jelenlétével magyarazzak a kapcsolast.
Az IMT magyarazatara a szakirodalomban jelenleg nincs teljes egyetértés [7].

2.2. Szimulaci6 alapjaul szolgalé eszk6z bemutatasa

A szimulaciés modellt egy valds eszkdz alapjan allitom fel, melyet az Energiatudomanyi
Kutatoékdzpontban készitettek el. A legyartott eszkdz esetén Si/SiO; hordozon 1€vo vanadium réteget oxidaltak.
Transzmisszios elektronmikroszkop (TEM) mérés alapjan megallapithatd, hogy az oxidacid soran két
kiilonb6z6 sztochiometriaju vanadium-oxid réteg alakul ki: a fels6 VO, réteg alatt egy vastagabb V,0Os réteg
jelenik meg. Ezutan a VO, rétegre Ti/Au elektrodakat vittek fel, koztiik minddssze egy d = 30 nm széles rést
hagyva. Az eszkdz geometridjanak kiilonlegessége (a nanoméretli rés mellett), hogy az egymassal szemben
elhelyezked6 elektrodak koziil az egyik téglalap, a masik haromszog alak (1.a. abra). A kialakitas célja, hogy
a kapcsolast (IMT-t) egy rendkiviil kicsi €s jol definialt térrészre Osszpontositsa. Amikor a fémelektrodakra
adott fesziiltség elér egy V., kiiszobértéket, az eszk6z magas ellenallasu allapotbol alacsony ellenallasu
allapotba valt. A kapcsolas soran a két fémelektroda kozott egy vezetési csatorna alakul ki a VO, rétegen
keresztiil. A kapcsolasi ciklus 10* - 10° alkalommal megismételhetd, melyek soran a kapcsolasi paraméterek
nem valtoznak, illetve az eszkdz nem degradalodik jelentds mértékben (1.b. abra).

CHAU G LI d =30 nm
ITi e =10nm —————

1V0, tyo, = 40 nm |
1 V205 rp205 =180nm 1

1. abra. Az eszkoz kialakitasa: a) feliilnézetbdl, b) a rés kornyékének kinagyitasaval, c) sematikus abra
oldalnézetbol

Az elektromos ellenallas mérésével megallapithato, hogy a fazisvaltozasi hémérséklet (T,) alatt az
eszkdz félvezetd tulajdonsagokat mutat. Alacsony fesziiltség (Vp;os = 100 mV) raadasa mellett a
hémérsékletet novelve megvizsgalhatdo Ry(T), az eszkoz ellenallasanak homérséklet fliggése (2.a. abra). A
homérsékletet szobahdmérsékletrdl fokozatosan noévelve megfigyelhetd, hogy amint annak értéke T, =
66,22°C fo61é emelkedik, az ellenallasban hirtelen csdkkenés kovetkezik be, mikdzben a VO, fémes allapotba
megy at. A visszahiités soran hiszterézis tapasztalhato, melynek kovetkeztében az eszkoz 7,2°C-kal kisebb
homérsékleten valt vissza az eredeti félvezetd allapotaba.
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2. abra. Az eszkoz karakterisztikdi: a) elektromos ellenallas a homérséklet fiiggvényében, b) ellenallas-
fesziiltseg gorbék kiilonbozo alaphomérsékletek mellett

Amennyiben az eszk6z oldalan és aljan rogzitjiik a hdmérsékletet (T, = 30,41°C), fesziiltség raadasaval
is kivalthato a fazisatalakulas, ami V., = 1,71 V kapcsolasi fesziiltségnél kovetkezik be (2.b. abra lila gorbe).
Amennyiben a fesziiltséget valamilyen mas T, alkalmazasa mellett kapcsoljuk az eszkozre, hogy V., értéke
megvaltozik. A 2.b. abra mutatja az R(V,;,s) gorbéket kiilonbozé alaphdmérsékletek alkalmazasa mellett a
kapcsolas pillanataig (OFF allapotban).

A megfigyelt karakterisztikak értelmezéséhez érdemes el6szor két lehetséges extrém esetet targyalni:
amikor tisztan termikus és amikor tisztan elektromos hatasok felel6sek az IMT kivaltasaért. Tisztan termikus
esetben arra szamithatnank, hogy alacsony tapfesziiltség (V,;,s < 0,4 V) mellett az ellenallas értéke konstans
marad, ugyanis a disszipalt teljesitmény elhanyagolhaté (P = V2 /R 6sszefliggés miatt). Esetiinkben azonban
enyhe csokkenés figyelhetd meg az ellenallas értékekben mar kis fesziiltség rdadasakor is, mindegyik T,
esetében (2.b. abra). Tudjuk azonban, hogy az elektromos mez6 fontos szerepet jatszik a kapcsolasban, ugyanis
a nanoméretii résben az elektromos térerésség értéke meghaladhatja a 0,5 MV/cm értéket. Ekkora nagysagu
elektromos térer6sség bizonyos esetekben mar Onmagaban is elég fazisvaltozas indukalashoz [9].
Osszességében megfogalmazhato az a sejtés, hogy az IMT jelenségét a termikus és az elektromos leiras kiilon-
kiilén nem magyarazza, hanem ezeknek valamilyen egylittes hatasa valtja ki a kapcsolast.

3. Modellalkotas

3.1. Matematikai hattér

A felvazolt probléma szemlélhetd elektromos, termikus és az ezek Osszekapcsolasaval kapott
elektrotermikus esetként. A folyamatoknak csak az allandosult allapotat tekintjiik, valtozok idébeli derivaltjai
nullat adnak. A megfogalmazott peremérték-problémakat numerikusan, végeselem modszerrel oldom meg.

Az elektromos eset stacionarius aramlasi térként értelmezhetd, melyben a magneses indukcié hatasa
elhanyagolhat6. Az ezt leird egyenlet a Maxwell-egyenletekbdl levezethetd [10]:

—V.-(aVp) = 0. (1)

ahol o a fajlagos vezetdképesség, ¢ pedig a skalarpotencial. Esetiinkben az eszkéz egyik oldalan
peremfeltételként ¢, (r) = V};4s, @ masodik oldalan pedig ¢ (r) = 0 V (f6ld) van definidlva (3.a. abra). Az
igy fellépd potencialkiilonbség ¢, (r) — ¢o(r) = Vy;4s nagysagu fesziiltséget hoz létre az eszk6zon. Az eszkoz
tobbi kiilsé feliiletdarabjan az aramsiirtiség normal iranyt komponense 0 A/m?, mivel nem folyik ki aram a
feliiletb6l. Definialhatunk ezen kiviil két vezetd kozeg hataran érvényesiild belso feltételeket is: az elektromos
térerdsség tangencialis komponense folytonosan halad at a hatarfeliileten, valamint az a&ram normal iranyu
komponense szintén folytonos két érintkezo feliiletek kozott.

a) ‘ b)

$1(r) : o) Ti(m)~ ~To(r)

\\
\ | Ty(r)

3. abra. Peremfeltételek: a) elektromos (feliilnézetbdl), b) termikus (alulnézetbdl)

A termikus esetet leird egyenlet a stacionarius héatadas differencidlegyenletének egyszeriisitésébol
szarmazik [11]:
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—V-(kVT) =Q, (2)

ahol k a hovezetési tényez6, T a hdmérséklet, Q pedig a térfogati héforras. A vizsgalt esetben az eszkoz aljan,
illetve két oldalan Ty (r) = T;(r) = T,(r) = T, konstans értéken fixaljuk az alaphémérsékletet (3.b. bra). Az
eszkoz tobbi kiilso feliiletén a szilard test és a levegd kozotti héatadast definialjuk. Az eszk6zon beliili rétegek
kozott nem folytonos a hémérséklet-atmenet, melynek mértékét a termikus kontakt ellenallassal (R;y)
fejezhetjiik ki.

Az elektromos és termikus modell a Joule-hon keresztiil kapcsolhato Gssze, mely az egységnyi térfogatra
juto teljesitményként hatarozhaté meg:

Qezl'E: (3)

ahol Q, a disszipalt h6 (Joule-hd), J az aramsiiriség vektor, E pedig az elektromos térerésség vektor. A Joule-
ho térfogati héforrasként jelenik meg a (2) egyenlet jobb oldalan, igy megadhaté a két esetet 6sszekapcsolo
elektrotermikus differencialegyenlet:

=V (kVT) = Q. . (4)

3.2. Geometria és halo

A 3.1. alfejezetben bemutatott peremérték-problémak megoldasdhoz COMSOL Multiphysics
végeselem szoftvert hasznalok. A szimulaciohoz l1étrehozott 3D geometria dimenzidi megegyeznek a valds
eszkdz méreteivel (4.a. abra), melyek a kdvetkezok: [ = 5000 nm + d, I; =1, = 1500 nm, I3 = [, = 1000
nm, ls =500 nm, Wy, = 3000 nm, wy = w, = 1000 nm, d = 30 nm. A rétegek vastagsagat a 1.c. abra
szemlélteti.

!t
Il i."\ IZ

a) b)

Wy )

L] 1

4. abra. 3D modell: a) geometriai méretek, b) numerikus halo a rés kinagyitasaval

A 3D geometria térbeli diszkretizalasahoz tetraéderes numerikus halot hoztam létre, négy kiilonb6zo
elemmérettel. A legfinomabb haldt az elektrodak kozti résben alkalmaztam, hogy a kis tartomanyra esé hirtelen
hémérsékletgradienst érzékelni lehessen, a réstdl kifelé haladva az elemméretet noveltem. A generalt halo
mindségének ellendrzése céljabol halofiiggetlenségi vizsgalatot végeztem, melynél a maximalis hdmérsékletet
hasonlitottam Ossze tobb elemszadm alkalmazasa mellett. Az eredmények egymashoz képest 0,5%-on beliil
adodtak, igy megallapithato volt, hogy a halé tovabbi finomitasa nem vezetne az eredmények valtozasahoz.

3.3. Anyagtulajdonsagok

Az elektrodak hoévezetési tényez6it a COMSOL altal megadott értékekre allitottam: ky,, = 311
W/(mK), kr; = 21,9 W/(m-K). A V20s hévezetési tényezdjehez a ky, o, = 1,75 W/(m-K) értéket hasznaltam,
mely egy 150 nm vastag kristalyos film rétegen lett mérve [12]. A fazisvaltozas soran a VO, hdvezetési
tényezGje hirtelen megvaltozik, melyet egy homérsékletfiiggd ugrasfiiggvény segitségével definialtam a
szimulacioban: ky o, = 3,5 W/(m-K),haT < T, és kyo, =6 W/(m-K),haT > T [13]. A levegd ¢s szilard test
kozotti hdatadasi tényezo meghatarozasara a Convective Correlation funkcidt alkalmaztam, mely empirikus
adatok alapjan hatarozza meg a hdatadasi tényezé értékét kiilonbozé geometridkra. Az elektroddk nagy
fajlagos vezetSképességgel rendelkeznek: oy, = 45,6-10° S/m, op; = 2,6:10° S/m. Ezzel szemben a V,0s
fajlagos vezetSkeépessége szinte elhanyagolhato, szakirodalom alapjan: oy, = 0,04 S/m [14].

A VO, fajlagos ellenallasanak meghatarozasakor a hdmérsékletfiiggés mellett megjelenik az elektromos
mez06 hatasa is valamilyen elektromos transzport mechanizmuson keresztiil. Szakirodalom alapjan a VO,
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vezetési mechanizmusa, mely homérséklet és fesziiltség fliggd is egyben, a kovetkez6d egyenlettel foglalhato
Ossze:

4 ias *
R(Vpias, T) = Ro(T) - exp [_ (bT> ] : (5)

Az (5) egyenletben Ry(T) az alacsony fesziiltség mellett mért hdmérséklet-fliggd ellenallas (2.a. abra); V,
pedig egy karakterisztikus fesziiltség, amely tobb kiilonbozo fizikai mennyiség és allandé 6sszevonasabol allo
kifejezés. Az eszkdzon eso fesziiltség segitségével megbecsiilhetd az elektromos térerésség nagysaga az aktiv
régioban (résben): E =~ Vj;4s/d. A karakterisztikus elektromos térerésség pedig E. =~ V./d. igy felirhaté a
fajlagos ellenallas:

p(E,T) = po(T) - exp [— (EE) ] : (6)

ahol po(T) értéke Ry (T) egy hémérsékletfiiggetlen geometriai szorzotényezdvel atskalazhatd. A kitevoben
szereplé a definialja a vezetési mechanizmus tipusat, melyet az (5) egyenlet atrendezésével hatdrozhatunk
meg. Ha In(— In(R/R))-t dbrazoljuk In(Vy,;,,) fliggvényében, ahol Vy,;,, értéke a 0,005 — 0,4 V tartomanyon
beliil valtozik, akkor a az egyenes meredekségét adja (2.b. abra belsé panel). Ezt minden T, mellett kapott
ellenallas gorbével megismételve lathato, hogy a értéke 0,9 — 1,07 kdzott mozog. Ebbdl kovetkezik, hogy a
vezetési mechanizmus a Zener alagutazassal azonosithatd, melynél a =1 [15]. Az (5) egyenletbe a = 1
helyettesitésével /. meghatarozhato, melybdl E,. szarmaztathato.

A szimulacio soran a homérséklet atmenetet a feliiletek kozott folytonosnak tekintettem, kivéve a
VO,/fém elektroddk hataranal. Az ezen a feliileten megtalalhatd termikus kontakt ellendllas (R;,) fontos
szerepet jatszik a VO, felmelegedésében [16]. Ez az érték a modellben egy allithatdo paraméter, melyet ugy
valasztottam meg, hogy a szimulalt kapcsolasi fesziiltségek kiilonb6z6 alaphémérsékletek mellett minél jobban
kozelitsék a mért Vg, értékeket. Ahogy azt a (6) egyenlet szemlélteti, a VO, fajlagos ellenallasa fiigg a
karakterisztikus elektromos térerdsségtdl (E.). Ennek értékét oly mddon hataroztam meg, hogy a szimulalt
ln(R (V)) — Vyias g0rbe meredeksége alacsony fesziiltségnél megkozelitse a mért gorbe meredekségét.

4. Eredmények

4.1. Ellenallas-fesziiltség és aram-fesziiltség karakterisztikak

Az 5.a. abra piros szine jeloli a tisztan termikus esethez tartozo, szimulalt R(Vy,;,s) gorbét T, = 35,75°C
mellett OFF allapotban. Ebben az esetben p(E, T) = po(T), tehat a fajlagos ellenallas elektromos térersség-
fliggésétol eltekintettiink. A modellben igy egyetlen valtoztathaté paraméter a termikus kontakt ellenallas (R¢p,)
volt. Az elektromos hatasok nélkiil az ellenallas értéke kis fesziiltség mellett kozel konstans az alacsony értékii
Joule-h6 miatt, a nemlinearis hatasok csak magasabb fesziiltségen jelentkeznek.

Az 5.a. abra lila szine abrazolja a tisztan elektromos esethez tartozo, szimulalt R(Vy;,s) gorbét Ty =
35,75°C mellett, OFF allapotban. Ebben az esetben a fajlagos ellendllasnak csak térerdsség-fiiggése volt, a
Joule-h6 hatésaitol eltekintettiink. Itt a karakterisztikus elektromos tér (E,) volt az egyetlen illesztett paraméter.
Megfigyelhetd, hogy a tisztan elektromos esetben a szimulalt gorbe kezdeti meredeksége ugyan megegyezik
a mért gorbe meredekségével, magasabb fesziiltségen azonban nem reprodukalja a megfigyelt nemlinearis
viselkedést.

A 5.b. abran az elektrotermikus esetet abrazoltam T, = 35,75°C mellett, OFF allapotban. Ebben a
modellben a (6) egyenletnek megfeleléen a fajlagos ellenallasban megjelenik a hémérséklet és térersség-
fliggés is. A szimulacié eredményeként kapott R(Vy;,s) gOrbe alacsony fesziiltség mellett a mérésnek
megfeleld meredekséggel indul, valamint, magas fesziiltségen erdés nemlinearis viselkedést mutat a Joule-h6
miatt. A modellben a két valtoztathaté paraméter a termikus kontakt ellenallas, illetve a karakterisztikus
elektromos térerdsség. Elébbi értéke Ry, = 7,5-10° m*K/W-nak adodott, mely az irodalomban fellelhetd
értéktartomanyba esik [7], E, értéke pedig 96,7 MV/m volt.

Az imént bemutatott példahoz hasonldéan kiterjeszthetjiik az elektrotermikus szimuléciot, és
elvégezhetjiik a tobbi alaphémérséklet mellett is a vizsgalatot. Az igy kapott R(Vj;4s) gorbék minden T mellett
jo kozelitést adnak a mérési eredményekhez viszonyitva (5.e. abra). A kiilonb6z6 szinek a kiilonb6zd
alaphomérsékletek melletti szimulaciokat jeldlik.
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5. abra. R(Vyi4s) gorbek OFF dllapotban: a) tisztan termikus és elektromos és b) elektrotermikus
esetben; 1(Vpiqs) gorbék OFF allapotban: c) tisztan termikus és elektromos és d) elektrotermikus esetben;
e) R(Vyias) gorbek OFF dllapotban elektrotermikus esetben valtozo T, mellett

Mig a tisztan elektromos és tisztan termikus szimulacio esetében jelentds eltérés tapasztalhatdo a mérési
adatokhoz képest, az elektrotermikus esetben az ellenalldsra vonatkozd mindkét feltétel teljesiilt: a gorbe kis
fesziiltségen vett meredeksége visszaadta a méréssel kapott értéket és a magasabb fesziiltségen megfigyelhetd
nemlinearitas is kielégité volt. Ezzel egylitt az I(Vy,;,) karakterisztika is jo kozelitést adott. Megallapithatd
tehat, hogy az eszk6z miikddését a OFF allapotban akkor tudjuk a legpontosabban leirni, ha az elektrotermikus
modellt hasznaljuk, amiben a termikus és elektromos folyamatok egyszerre, egymassal parhuzamosan vannak
jelen.
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