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Prologo

Actualmente uno de los nichos de mercado més importantes en la industria
microelectronica es el de memorias no volatiles. Los cambios producidos en las
costumbres de los usuarios promovidos por la revolucion de la tecnologia portatil y el
aumento de la cantidad de informacidn que generamos y almacenamos han puesto estas
memorias en primera linea de ventas e investigacion.

En la Gltima década, el mercado de las memorias no volétiles ha estado plenamente
dominado por memorias de tipo Flash (ver seccion 1.1.1), tanto en su arquitectura NOR
como NAND. Sin embargo, en los ultimos afios se viene anunciando que el escalado de
estas memorias pronto alcanzara limites a partir de los cuales se presentan efectos que
dificultardn o impediran por completo su operacion: corriente SILC (Stress Induced
Leakage Current), ruido de tipo telegrafico RTN (Random Telegraph Noise),
atrapamiento de carga y desplazamiento de la tension umbral [1] (ver seccion 1.1.2).
Ademas de los problemas de funcionamiento interno de cada celda, también estan
apareciendo otros de funcionamiento de las memorias debido al aumento de la
integracion de las celdas dentro de la matriz de la memoria, es decir, el aumento del
namero de celdas por unidad de superficie. Esto hace que aparezcan capacidades
parasitas como consecuencia de acoplamientos de dos celdas adyacentes que ya se
encuentran demasiado cercanas entre si [2, 3]. A este tipo de efectos de acoplamiento se
les conoce como Cross-Talk.

En los ultimos afios se estan proponiendo algunas alternativas para sustituir la
arquitectura Flash por otra que solucione estos problemas (ver seccion 1.2). Un grupo
de trabajo perteneciente al comité que elabora el conocido ITRS (Internacional
Technology Roadmap for Semiconductor) se encargd de evaluar diferentes tipos de
memorias en desarrollo y sus prestaciones para discernir cuales presentarian mejores
condiciones para sustituir a las memorias Flash para su fabricacion en masa con fines
comerciales [4]. Destacaron dos tecnologias como las candidatas mas firmes: memorias
de tipo magnetorresistivo con transferencia de spin mediante unién tinel magnética
(STT-MRAM, Spin-Transfer Torque-Magnetoresistive RAM) y memorias de tipo
resistivo, RRAMs (Resistive Random Access Memory) [4]. No obstante, muchas
personalidades en el contexto de la industria han pronosticado el futuro auge de la
tecnologia RRAM:

En el IEDM de 2010 el vicepresidente sénior de Hynix Semiconductor Inc. Sung Joo
Hong declaro: “RRAM can be one of the suitable candidates for a storage application
due to its possibility of multi-stackable crosspoints.”

Durante la Flash Summit de 2011 el vicepresidente ejecutivo de SanDisk Corp. dijo:
“3D RRAM technology development shows the best promise for a scalable post- NAND
technology.”
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En el ISSCC (International Solid-State Circuits Conference) de 2013, el ingeniero de
disefio de SanDisk Corp. Tz-Yi Liu afirm6 en uno de los trabajos que presentaron [5]:
“RRAM has been considered one of the potential technologies for the next generation
nonvolatile memory, given its fast access speed, high reliability, and multi-level
capability.”

El interés que han despertado estas memorias se refleja también en el elevado nimero
de publicaciones’ que han aparecido en los ultimos afios. Ademas, en las Gltimas
ediciones del congreso de referencia mundial en el campo de los dispositivos
electrénicos IEDM (International Electron Device Meeting), los dispositivos con mas
contribuciones asociadas fueron las RRAM. Por dltimo, numerosas empresas privadas
como Crossbar, Sony, Panasonic, HP, Towerjazz... han puesto también su mirada, y su
dinero, en esta nueva tecnologia.

Las memorias RRAM (también conocidas como ReRAM) basan su funcionamiento en
la conmutacion entre estados de diferente resistencia (Resistive Switching, RS) (ver
Capitulos 2 y 8). Hay varios tipos de memorias RRAM, segln el mecanismo fisico-
quimico involucrado en la conmutacion entre los estados de alta y baja conductividad
(ver seccion 1.3). En la mayoria de los casos los dispositivos son extremadamente
simples de fabricar (consisten en dos contactos metalicos o semiconductores con un
oxido en medio) y con una alta compatibilidad con la tecnologia CMOS. Con dos
niveles de tension diferentes se pueden forzar las transiciones entre los estados de alta y
baja resistividad. La sencillez de funcionamiento y fabricacion les da unas perspectivas
extremadamente atractivas para abordar con éxito las necesidades de escalado a las que
se enfrentaran en el contexto tan competitivo de la industria electronica actual. Ademas,
su alta velocidad de conmutacion también las postula como buenas candidatas para
nuevos nichos tecnoldgicos. Sin embargo, los principios fisicos y quimicos
involucrados en las transiciones todavia no han sido del todo clarificados.

Con el fin de contribuir al desarrollo de esta prometedora tecnologia, en el contexto de
esta tesis doctoral se ha desarrollado un simulador macroscopico para este tipo de
dispositivos al que hemos llamado SIM?RRAM (ver Capitulo 3) [6, 7]. A partir de los
resultados obtenidos, y su comparacion con resultados experimentales, se ha realizado
un modelado y analisis del funcionamiento interno desde el punto de vista estructural,
térmico y eléctrico. Estos estudios se han hecho sobre dos tipos de celdas de memoria
RRAM: Cu/HfO,/Pt (ver seccion 4.2) fabricados por el Laboratory of Nanofabrication
and Novel Device Integration, Chinese Academy of Sciences que presentan un
comportamiento lineal a bajas tensiones, y la celda Ni/HfO,/Si-n" (ver seccion 4.3)
fabricada en el Departamento de Micro y Nanosistemas del IMB-CNM (CSIC) de
Barcelona cuyo comportamiento es no lineal en el mismo rango de tensiones.

! Numero de resultados obtenido, por afio, de la busqueda del término “RRAM” en:
Google Académico: 542 (2008), 381 (2009), 1330 (2010), 840 (2011), 1600 (2012), 1230 (2013) y 1250
(2014).
IEEE Xplore: 22 (2008), 35 (2009), 63 (2010), 119 (2011), 137 (2012), 169 (2013) y 193 (2014).
ScienceDirect: 14 (2008), 22 (2009), 25 (2010), 52 (2011), 43 (2012), 93 (2013) y 98 (2014).
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Ademas del estudio de los mecanismos fisicos que definen procesos de RS también se
ha analizado su dependencia con la temperatura externa al dispositivo (ver Capitulo 6)
[8]. Del mismo modo, para la RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n* se ha estudiado en detalle la
relacion existente entre las dos componentes resistivas que dan lugar al comportamiento
no lineal de este tipo de celdas. En este estudio se ha definido un nuevo parametro, al
que hemos llamado Tension Umbral del proceso de reset (Vrw reser), accesible
experimentalmente y que permite obtener informacidn sobre la relacion de las dos
componentes resistivas (ver Capitulo 6).

Desde el punto de vista de la implementacion de estas celdas RRAM dentro de una
estructura mayor, es necesario contar con herramientas eficaces tanto para la deteccién
de la tension a la que se produce la conmutacion resistiva (ver Capitulo 5) como para el
desarrollo de estos sistemas electronicos. Unas de las plataformas mas usadas para el
disefio de estos sistemas es SPICE. Por este motivo, también hemos iniciado el
desarrollo de modelos compactos circuitales [9], para la simulacion en esta plataforma,
usando como base algunos de los modelos implementados también en el simulador
SIM?RRAM (ver Capitulo 9).

Aunque esta tesis se centra en el estudio de las RRAM como memorias, estos
dispositivos también forman parte de un grupo mayor que han despertado un gran
interés en los dltimos afios: los memristores. Los memristores son basicamente
resistencias que tienen memoria, es decir, que es posible alterar sus caracteristicas de
manera contralada y posteriormente revertir este proceso hasta llegar a su estado inicial.
Su existencia fue predicha por L. Chua a finales de los afios sesenta. Este investigador
desarroll6 el analisis matematico de los memristores que sigue vigente a dia de hoy. No
obstante, hasta el afio 2008 no se habia podido fabricar ningun dispositivo que
cumpliese las caracteristicas de un memristor. Fue entonces cuando cientificos de HP,
que se encontraban trabajando en aislantes basados en 6xido de titanio, encontraron este
comportamiento en sus nuevos dispositivos. Desde entonces se han fabricado muchos
tipos de memristores diferentes y se han estudiado sus caracteristicas. En particular el
mismo L. Chua describié en una publicacion el por qué se puede considerar una RRAM
como un memristor [10]. Estos dispositivos son especialmente interesantes para
aplicaciones en circuitos neuromérficos, emulando el funcionamiento de algunos
procesos bioldgicos, como por ejemplo, los que tienen lugar en las uniones sinapticas
neuronales. Los circuitos neuromérficos abren un nuevo universo en el campo de la
computacion, en su vertiente analdgica. Ademas, pueden favorecer la fabricacion de
sistemas inteligentes distribuidos, a diferencia de los esquemas actuales donde existe un
procesador y una memoria definidos claramente en la arquitectura de los sistemas. En la
comunidad cientifica actual hay esperanza de que la computacion basada en
memristores necesite mucha menos energia que la consumida hoy dia por las
arquitecturas actuales. En este reto, donde la investigacion y el desarrollo irdn de la
mano en los proximos afios, las RRAM jugaran un papel esencial.
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1 Introduccion

1.1 Memorias no volatiles.

La actual tecnologia de memorias NAND Flash es una de las fuentes de ingresos mas
importantes a nivel mundial en el contexto de la industria de los semiconductores. Los
beneficios de este sector superaron los 20.000 millones de dolares en 2013 y se prevé
que no dejen de aumentar en los préximos afios (ver Figura 1) segun las consultoras IHS
Technology [11] y Gartner, Inc [12]. Estos beneficios vienen principalmente
impulsados por la venta de dispositivos portatiles (Smartphone, tablets, wearables,...)
y, en el ultimo afio, por el auge de los SSD (Solid-State Drive) como soportes de
memoria masiva en los PCs domésticos.

Worldwide NAND Industry Revenue Forecast
(Billions of US Dollars)
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Figura 1: Ingresos y prevision de ingresos de la industria NAND [11].

Este éxito se debe a que se ha hecho posible el transporte y el manejo de informacion en
las dos ultimas décadas de una forma sin precedentes gracias a esta tecnologia. El
tamafio de celda de las memorias Flash ha disminuido en un factor dos cada afio,
siguiendo la conocida Ley de Moore, con una reduccion considerable del precio [13].
Una clara muestra de la evolucion de la capacidad, el tamafio y el precio de las
memorias en los ultimos 20 afios se puede ver en la Figura 2.
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The red button in a IBM 3380 cabinet is as big as three MicroSD cards.

Eight 2.5GB IBM 3380 Disk Systems: 20GB One MicroSD Card: 32GB
Estimated value: $648,000 - $1,137,600 Estimated value: $100 - $150
Weight: 2,000,000 grams (4,400 pounds) Weight: 0.5 grams (0.001 pounds)

Figura 2: Comparativa del tamafio y el precio de las memorias en 1980 y 2010 [14].

1.1.1 Tecnologia actual. Memorias Flash.

La celda de memoria Flash, creada por Fujio Masuoka para Toshiba en los afios 80 [15],
fue una evolucion de las memorias EEPROM (Electrically-Erasable Programmable
Read Only Memory) ya existentes en esos afios. La gran mejora de la tecnologia Flash
frente a su predecesora es la posibilidad de escribir o borrar bloques de celdas enteros al
mismo tiempo en lugar de hacerlo celda a celda. De este modo se pudieron mejorar las
velocidades de escritura/borrado lo que las hizo muy versatiles.

Esta tecnologia estd basada en el transistor MOSFET con puerta flotante o también
conocido como transistor FAMOS (Floating Gate Avalanche-injection MOS). Este
dispositivo no es mas que un transistor MOSFET convencional al que se ha afiadido una
puerta adicional, conocida como Puerta Flotante (FG, Floating Gate), debajo de la
Puerta de Control (CG, Control Gate) como se puede ver en la Figura 3.

Fuente Drenador

Figura 3: Esquema del transistor MOSFET con puerta flotante o también conocido como FAMOS
(Floating Gate Avalanche-injection MOS).
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Esta puerta flotante se encuentra aislada eléctricamente de los demaés terminales debido
a que esta incrustada dentro del 6xido. Al inyectar electrones calientes desde el canal en
la puerta flotante mediante la induccion de un fuerte campo eléctrico entre la puerta de
control y el drenador, se produce una alteracion de la tensién umbral? del transistor (Vr)
[16, 17]. Esto es posible debido a que la carga almacenada en la puerta flotante
apantalla el efecto de la puerta de control sobre el canal del transistor (ver Figura 4). Es
decir, la carga almacenada cancela parcialmente el campo que se genera al aplicar una
tension a la puerta de control haciendo necesario un potencial mayor (V2) para formar
el canal de conduccién dentro del transistor [18]. Al estar la puerta flotante aislada
eléctricamente una vez que se han inyectado los electrones en ella éstos permanecen alli
de forma permanente. Estrictamente hablando, los electrones permanecen en la puerta
flotante alrededor de unos 10 afos, lo que se considera un tiempo suficientemente largo
como para considerar que el almacenamiento de la informacion es permanente.

(a) (b)
®
O O ®
o E o E Y
®
; : - N
Ec' Ec | }------
Ef -y [~ [ Ef -1 | | [
Ev Ev
|~ N
Estado “1* Estado “0”

Figura 4: Diagrama de las bandas de energia (parte inferior) referido a la estructura de un transistor
MOSFET con puerta flotante (parte superior) [18]. (a) se corresponde con el estado logico “1” del
transistor donde la FG esta descargada y en (b) tenemos el estado “0” al que se llega cargando la FG.

2 ;. .y . . .y .
Minima tensidn de puerta necesaria para crear el canal de inversidén en un transistor MOSFET.
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En cada una de estas celdas se puede almacenar una unidad de informacion Idgica, 0s ¢
1s, cargando o descargando la puerta flotante. Si la FG est4 cargada y aplicamos una
tension a la puerta de control V, siendo V1<V<Vr;, (ver Figura 5), no se lograra crear el
canal de conduccion en el transistor y éste no conducira con lo que se registrard ningdn
paso de corriente, es decir, se tiene almacenado en este caso un 0 logico. Por el
contrario, si la FG estd descargada, con esa misma tension lograremos que si haya
conduccion a traves del transistor, lo que indica que hay almacenado un 1 ldgico.

D Estado “1* Estado ‘0"

v \' VGS

T T2

Figura 5: Curvas Ip-Vgs de respuesta caracteristica del transistor MOSFET con puerta flotante para los
estados 1y 0 légicos. Al cargar o descargar la puerta flotante la tensién umbral del dispositivo varia.

Inicialmente el borrado de estos dispositivos, es decir, la extraccion de los electrones de
la FG, se realizaba mediante la aplicacion de fuertes campos eléctricos haciendo que los
electrones atravesaran la fina capa de oxido de la parte inferior de la FG. Al ser este
proceso agresivo con el 6xido, con lo que se acorta considerablemente la vida de la
celda, en 1985 Mukherjee et al. propusieron un nuevo tipo de transistor llamado ETOX
[19]. Este nuevo dispositivo tenia la peculiaridad de que los procesos de carga y
descarga de la FG (escritura y borrado) se realizan en regiones opuestas de la FG
(escritura por el lado del drenador y borrado por el lado de la fuente), lo que resulta
menos agresivo para la celda. Esto es posible mediante la creacién de una CG
asimétrica que permite la disminucién del espesor de éxido que deben de atravesar los
electrones al salir de la FG (ver Figura 6).
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Drenador

Oxido Tunel FN

Figura 6: Esquema del transistor ETOX usado en las memorias Flash actuales. El proceso de escritura se
realiza mediante la inyeccion de electrones calientes desde el lado del drenador. EI proceso de borrado se
lleva a cabo mediante la extraccion de los electrones de la FG por efecto tinel Fowler-Nordheim (FN) por
el lado de la fuente.

El proceso de escritura se realiza de la misma manera que se realiza para las celdas
FAMOS. Sin embargo, el proceso de borrado de la celda, es decir, la extraccion de los
electrones de la puerta flotante, se realiza mediante procesos tunel en régimen Fowler-
Nordheim (FN) [20, 21] a través del estrecho “oxido tunel FN” (ver Figura 6). En este
caso, el fuerte campo eléctrico encargado de extraer los electrones de la FG se obtiene
conectando la CG a tierra y aplicando una tension alta a la fuente.

Aunque la celda ETOX creada por Mukherjee es la base de las celdas que se usan en la
actualidad para las memorias Flash, éstas no han dejado de ser modificadas por las
distintas compafiias, ya sea para la mejora de sus prestaciones o para adaptarlas a la
arquitectura de sus dispositivos [22, 23, 24].

1.1.2 Limitaciones de la tecnologia Flash.

Como ya se ha comentado anteriormente, la reduccion del tamafio de las celdas de
memoria con tecnologia Flash no puede ser indefinida. De hecho, estd muy cerca el fin
de su recorrido tecnoldgico debido a los numerosos problemas de pérdida y/o
fluctuaciéon de carga que estan surgiendo en su escalado por debajo de los 25 nm.
Algunos de estos problemas son [1]:

- SILC (Stress Induced Leakage Current): La programacion intensiva de las celdas
produce defectos en el 6xido. Al ser los 6xidos que se usan excesivamente delgados,
estos defectos actian como niveles intermedios para que los portadores puedan
escapar de la puerta flotante hacia la puerta. Esta pérdida de carga hace que la tension
umbral (V7) de la puerta se altere descontroldndose asi la respuesta de la celda.
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- Cargas atrapadas en el oxido: El almacenamiento de carga en las memorias NAND se
hace a través de altos campos eléctricos que arrastran carga hacia la puerta flotante a
través del 6xido. Esto produce inevitablemente que aparezcan cargas en el aislante que
se quedan atrapadas en el Oxido con el paso de los ciclos. Estas cargas acaban
generando un apantallamiento de la carga almacenada en la puerta flotante dando
como resultado la modificacion de la tension umbral y el mal funcionamiento del
dispositivo.

- Ruido telegréfico aleatorio (RTN): La aparicion de trampas en el 6xido también afecta
al proceso de lectura. A traves de estas trampas se produce una fuga de portadores que
produce fluctuaciones aleatorias de la corriente durante el proceso de lectura.

- Capacidades parasitas (Cross-Talk): La excesiva cercania de las celdas vecinas
produce el acoplamiento de las capacidades entre las puertas flotantes. Este
acoplamiento es especialmente sensible cuando se trabaja con un nimero bajo de
electrones donde el nivel de V1 debe ser muy estricto [2, 3].

En definitiva, al hacer trabajar las celdas con muy pocos portadores (consecuencia
directa de reducir el tamafio de la misma), la aparicion de estos efectos modifican los
pardmetros caracteristicos de la celda de manera notable, haciéndola incontrolable.

En la actualidad se han hecho intentos de mejora la capacidad de las memorias Flash sin
tener que disminuir su area introduciendo las celdas multinivel (multi-level cell, MLC).
Esto ha conseguido que se extienda su capacidad en un factor dos manteniendo el area,
pudiendo en un futuro aumentar hasta un factor ocho. Sin embargo, el uso de celdas
MLC ha tenido como resultado, en muchos casos, la amplificacién de los efectos
nocivos anteriormente mencionados. Para intentar solucionar estos problemas se ha
recurrido a la implementacion de algoritmos de verificacién que controlen la estabilidad
del funcionamiento de la celda a lo largo de los ciclos. Sin embargo, esto tiene como
consecuencia la degeneracion del tiempo de retencién® y durabilidad®, con lo que esta
estrategia no parece una solucion de futuro.

1.2 Dispositivos emergentes para memorias no volatiles.

Al igual que sucede con otros dispositivos electronicos, las limitaciones de la tecnologia
Flash expuestas en el apartado anterior han llevado a la industria de los semiconductores
a abordar tres posibles lineas de avance para solventar la actual situacion. Uno de estos
caminos seria el desarrollo de nuevos materiales que permitan continuar explotando la
actual tecnologia CMOS mas alla del escalado (lo que se conoce como “More Moore
strategy”), mejorando, por ejemplo, las velocidades de los dispositivos, la densidad de

3+ . o . .2 . .
Tiempo que el dispositivo puede almacenar la informacidn sin que esta se degrade o pierda.

4 . , . . . ey .
Tiempo o nimero de ciclos de escritura/borrado que el dispositivo puede aguantar sin ver alterado su
funcionamiento.
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almacenamiento y disminuyendo la potencia consumida. La segunda linea de desarrollo
consistiria en la utilizacion de la tecnologia CMOS en combinacion con nuevas
arquitecturas que permitan el procesado de la informacion mas alla de lo que se
consigue en la actualidad. Por ualtimo, lo que serd el tema de esta tesis doctoral,
desarrollar nuevos dispositivos con principios de funcionamiento diferentes (lo que se
conoce como “More than Moore strategy”) y que sustituyan a los actuales dando una
solucion a largo plazo sin alterar en gran medida los procesos de fabricacion usuales.

Actualmente existen varias candidatas (Figura 7) llamadas a sustituir a la actual
tecnologia de memorias.

I Volatile I I Nonvolatile I
: = .
SRAM Baseline | | Prototypical Emerging
DRAM FeRAM —  Ferroelectric Memory
NOR| HPCM| FeFET

NAND| HMRAM| FTJ
—STT-RAM| [H ReRAM |

—| Embedded |

Electrochemical Metallization Bridge |

H  Metal Oxide - Bipolar Filamentary |

H  Metal Oxide - Unipolar Filamentary |

-I Metal Oxide - Bipolar Nonfilamentary l

—I Mott Memory |

—I Carbon Memory I

— Macromolecular Memory

—I Molecular Memory I

Figura 7: Diagrama con los diferentes tipos de memorias existentes, los que estan en fase de prototipado
y los dispositivos emergentes que se estan valorando en la actualidad como posibles alternativas [25].
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Memorias Ferroeléctricas.

En este grupo existen dos clases de memorias emergentes: las Ferroeléctricas FET
(Field-Effect Transistor, FeFET) y las de Union Tanel Ferroeléctrica (FTJ,
Ferroelectric Tunnel Junction).

En las celdas FEFET se acopla un condensador ferroeléctrico a la puerta de un transistor
FET como se ve en la Figura 8. La polarizacién que se produce en el ferroeléctrico
modifica de manera definida la distribucién de carga en el canal, alterando asi la
corriente de salida del FET [26, 27]. El mayor inconveniente de este tipo de memorias
es el tiempo de retencidn, ya que la fuga de corriente y los campos que se producen
despolarizan el ferroeléctrico, eliminando asi la informacién [28].

7 _EZ%%%____C)VD
AN [P =,

[FRrIrIrI—
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Figura 8: Esquema de una celda FeFET en el estado légico cero (a) y en el estado l6gico uno (b). La
polarizacién del material ferroeléctrico (FE) altera la distribucién de cargas del canal. Figura obtenida de
[26].

Por otro lado, las memorias FJT estan compuestas por dos electrodos entre los que se
sitla una capa delgada de un material ferroeléctrico por el cual circula corriente
mediante un proceso dominado por el efecto tunel cuéntico [29, 30]. La variacion de la
polarizacion del material ferroeléctrico mediante una tension externa produce una
alteracion en el nivel de la barrera de potencial que controla el efecto tunel, dando lugar
a una apreciable variacion de la corriente tanel (ver Figura 9). Este tipo de memorias si
se encuentran en un estado relativamente avanzado de desarrollo pero ain quedan
muchas pruebas para comprobar su verdadero potencial.



28 Capitulo 1: Introduccidn
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Figura 9: Geometria (a) y perfil del potencial electrostatico (b) para dos orientaciones de polarizacion
opuestas. La variacién de la polarizacién del material ferroeléctrico produce una alteracion en el nivel de
la barrera de potencial que controla el efecto tinel. Figura obtenida de [31].

Memorias Mott.

Este tipo de memorias se basan en la transicion entre metal y aislante en materiales con
electrones correlacionados o materiales tipo Mott [32]. Esta transicion de fase de primer
orden® permite que estos materiales presenten dos estados de resistencia determinados.

Cada celda tiene una estructura metal-aislante-metal (MIM), siendo el aislante un
material Mott. Segun el tipo de material que se use, la transicion Mott viene inducida
mediante la aplicacién de un campo eléctrico, mediante la inyeccion de portadores [33]
0 por activacion térmica [34].

NbO, ! NbO, Nb,Ox

(metal) | (insulator)

rd\

-

Figura 10: Esquema de la seccion transversal de una celda tipo Mott. El canal esta formado por dos fases:
metal (zona naranja) y aislante (zona azul claro). La variacion de la proporcion de ellos altera la
resistencia de la celda. Figura obtenida de [34].

> Se dice de la transicién de fase de un material en la que la primera derivada del potencial de Gibbs
presenta una discontinuidad.
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Aunque esta tecnologia estd mostrando algunos resultados interesantes, como tiempos
de conmutacion de 2.3 ns y energias del orden de los 100 pJ [34, 35], los tiempos de
retencion de estos dispositivos son aln una cuestion abierta. EI control de los defectos y
de la composicion quimica espacial de las capas de electrones correlacionados es crucial
ya que sus variaciones tienen un gran impacto sobre el funcionamiento del dispositivo.
En resumen, a dia de hoy, el control de la interfaz entre los electrodos y el material Mott
es la cuestion principal a resolver de esta tecnologia.

Memorias fabricadas con materiales basados en carbono.

Recientemente se han propuesto y estudiado diferentes materiales basados en carbono
como el carbon amorfo, nanotubos de carbono, grafeno, etc. como alternativas para la
fabricacion de nuevas memorias [36, 37, 38]. Esto se debe a que usando estos materiales
se puede conseguir conmutar su resistencia entre dos estados mediante varios
mecanismos como son: la transicién de sus electrones entre los estados orbitales sp® y
sp®, de forma mecanica creando y rompiendo nanohuecos térmicamente, conduccion
asistida por trampas, etc. Un ejemplo del primer mecanismo lo mostramos en la Figura
11. En este caso, la unidn consecutiva de un conjunto de atomos cuyo orbital
electrénico se encuentra en el estado sp® permiten la creacién de un camino conductor
entre los dos electrodos consiguiendo asi el estado de baja resistencia (LRS, Low
Resistance State). Si este camino se rompe debido a que alguno o varios de los &tomos
pasan al estado sp® se conmuta hacia el estado de alta resistencia (HRS, High Resistance
State).

Initial structure ‘ - - ‘ ‘

Forming RESET SET RESET SET

}1— Cyclel ;I I: Cycle2 :I

Figura 11: Esquema de la distribucién de los orbitales sp® (segmentos rojos) y sp® (segmentos grises) en
la estructura de carbono durante dos ciclos set/reset. La creacion de un camino formado por dtomos con
orbitales sp? entre los dos electrodos permite alcanzar el estado de LRS. Figura obtenida de [38].
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Aunque las propiedades que presentan estos materiales son muy prometedoras, ain se
requiere una comprension méas profunda de éstos para que puedan ser aplicables a
dispositivos comerciales.

Memorias Macromoleculares.

Este tipo de memorias estan basadas en diodos tunel metal-aislante-metal (MIM diode) a
los que se incorpora una capa de un polimero. Mediante la polarizacion de los
terminales metalicos se consigue variar la resistencia del polimero. Este efecto se ha
descrito para una gran variedad de polimeros pudiendo presentar un comportamiento
tanto unipolar como bipolar [39, 40, 41]. Un esquema de una celda tipo de estos
dispositivos lo mostramos en la Figura 12.

Si substrate

Figura 12: Esquema transversal de una celda de memoria macromolecular tipo Al/parylene-C/W. En esta
celda se ha usado como polimero el poly p-xylylene (parylene-C). Figura obtenida de [40].

Uno de los escollos que aun se debe solucionar para este tipo de tecnologia es que cada
tipo de material polimérico presenta un mecanismo diferente de conmutacion resistiva.
Ademas, para otros muchos materiales poliméricos el origen de su conmutacion
resistiva no esta claro. Debido a esta gran cantidad de materiales y procesos diferentes,
esta tecnologia aln requiere un gran trabajo y caracterizacion de los fenbmenos que se
ponen en juego.
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Memarias Moleculares.

Las memorias moleculares se basan en el uso de una Unica molécula, 0 un pequefio
grupo de ellas, como camino conductor entre dos contactos metalicos. Su operacion se
fundamenta en el cambio entre dos estados de conduccion de una molécula mediante la
aplicacion de una tensién externa [42, 43, 44] como se muestra en la Figura 13.

initial

low ¢ high ¢ high ¢ low o
V=0 V=V+ V>0 V=V-

Figura 13: Esquema de operacion de una celda molecular. Alterando el estado de conduccion de la
molécula que une los dos electrodos mediante la aplicacion de un voltaje, se puede almacenar
informacion de manera permanente. El proceso de escritura y borrado se realiza invirtiendo la polaridad
de la tension aplicada. Figura obtenida de [43].

Esta tecnologia presenta como ventaja la gran escalabilidad debido a que se puede crear
una celda de memoria del tamafio de unas pocas moléculas, permitiendo crear a su vez
estructuras complejas mas eficientes. Ademas, dado que todas las moléculas son
iguales, su comportamiento también debe serlo, esquivando asi los problemas de
variabilidad en el comportamiento que presentan otras tecnologias actuales.

Sin embargo, hoy en dia existen muchos interrogantes sobre el fendbmeno de la
conmutacion eléctrica en moléculas por lo que es necesario en primer lugar crear unas
solidas bases de los fundamentos fisicos que rigen este fendmeno.
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Memorias RRAM.
Las memorias RRAM (Resistive Random Access Memory), también conocidas como

ReRAM, son una de las lineas de investigacion mas importantes en el desarrollo de
memorias no volatiles.

Contacto superior

Filamentos
conductores

AISLANTE

Contacto inferior

Figura 14: Esquema genérico de la estructura de una celda RRAM. Los filamentos conductores que se
han formado dentro del aislante lo atraviesan cerrando el circuito entre los dos contactos metalicos
creando asi el estado de baja resistencia.

Cada celda de esta tecnologia esta formada por una estructura MIM (Metal-Insulator-
Metal) o MIS (Metal-Insulator-Semiconductor) en la que el aislante es un material que
tiene la propiedad de cambiar su resistencia (Resistive Switching, RS) desde el estado de
alta resistencia (HRS, High Resistance State) a un estado de baja resistencia (LRS, Low
Resistance State) (ver Figura 14). Los aislantes que se suelen utilizar son algunos tipos
de 6xidos (entre ellos 6xidos metélicos), calcogenuros, semiconductores y materiales
organicos, que pueden cambiar su resistencia mediante distintos mecanismos fisicos
(ver seccion 1.3). Segun el tipo de materiales que se utilizan en estas estructuras
podemos encontrar tres comportamientos diferentes:

- Unipolar: tanto el paso del estado HRS al LRS o viceversa se lleva a cabo
aplicando una tension externa con la misma polaridad.

- Bipolar: en estos dispositivos es necesario invertir la polaridad de la tension
externa para conmutar de estado en un sentido u otro.

- Mixta: este tipo de dispositivos presentan ambos comportamientos, unipolar y
bipolar. El que estos dispositivos muestren uno y otro comportamiento
dependera del rango de tensiones que se le apliquen y las condiciones iniciales
del dispositivo.
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En la Figura 15 podemos ver las curvas |-V de set/reset caracteristicas de estos
dispositivos si tienen un comportamiento unipolar (Figura 15a) o bipolar (Figura 15b).

(a) b
A RESET .
LRS - . Lc
§ HRS , SET §
3 SETL HRS 3 HRS
cc /
RESETAY |- RESET Y
Voltage Voltage

Figura 15: Esquema de la curva I-V caracteristica de dos procesos de conmutacion resistiva (RS): (a) RS
unipolar tanto para tensiones positivas como negativas y (b) RS bipolar.

La simplicidad de la estructura de las RRAMs y la compatibilidad de muchos de los
materiales usados en su fabricacion con la tecnologia CMOS hace posible su gran

escalabilidad, como vemos en la Figura 16, sin alterar en gran medida los procesos de
fabricacion convencionales.

Competitor Solution: 25nm 8 GBytes NAND 167mm?

Figura 16: Comparativa del tamafio de dos memorias de 8GB usando tecnologia de celdas NAND vy
celdas RRAM [45].
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A la simplicidad de su estructura, lo que le permite un escalado por debajo de los 5 nm,
hay que sumarle su bajo coste, su baja tension de operacion (~3 V), su baja potencia de
disipacion (~64 pJ/celda), su alta velocidad de procesamiento (~100 ns), la posibilidad
de integracion en estructuras 3D y su alta compatibilidad con las actuales tecnologias de
fabricacion [46].

Como se ha comentado anteriormente, otra de las caracteristicas mas importantes que
presenta este tipo de dispositivos es la posibilidad de crear estructuras 3D. De este modo
sera posible la creacion de memorias de alta densidad a un bajo coste debido a que se
aumentara el area efectiva de cada celda, siendo ésta de 4F?/n (siendo n el nimero de
niveles o capas con RRAMS) [47, 48].

En la siguiente tabla se muestra una comparativa de las prestaciones que nos ofrece la
tecnologia RRAM en comparacion con las de la NAND Flash.

Caracteristicas NAND Flash RRAM’
Tamario efectivo de celda | 5.44F? 4.25F?
Escalabilidad Hasta ~25 nm <5nm
Velocidad de escritura 7 MB/s 140 MB/s
Lectura asincrona 0.04 MB/s 17 MB/s
Energia de escritura/celda | 1360 pJ/celda 64 pJ/celda
Resistencia 3-10°% ciclos 10° ciclos
Retencion 1 - 3 afios 20 afnos

Tabla 1: Comparativa de las principales caracteristicas de las memorias NAND Flash y las RRAM. Los
datos de las memorias RRAM se refieren a las fabricadas por la empresa de Crossbar [46].

1.3 Tipos de RRAM. Tecnologias.

El término RRAM o ReRAM engloba una familia de cuatro tipos especificos de
memorias, cada una de ellas con un mecanismo fisico distinto que hace posible el
almacenamiento de una unidad de informacion alternando entre dos estados de alta y
baja resistencia [49]. En la mayoria de casos las celdas de memoria estan compuestas
por una estructura metal-aislante-metal (MIM, Metal-Insulator-Metal) en la que se unen
eléctricamente de manera reversible los dos contactos debido a uno o varios fendmenos
fisicos.

Los cuatro grupos son los siguientes:
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Memorias RRAM con Puente de Metalizacion Electroquimica

Las celdas RRAM con puente de metalizacion electroquimica (EMB RRAM,
Electrochemical Metallization Bridge RRAM), también llamadas en alguna bibliografia
como CBRAM (Conductive Bridge RAM), se basan en una estructura MIM en el que el
aislante tiene la capacidad de transportar iones. Los electrodos son electroquimicamente
activos con lo que son capaces de producir iones al someter la celda a una tension
externa.

OFF state ON state

Geo3Se°7
20T

Ag*

3
L ond

!
0.2 0.4 0.

Voltage [V] SET

(2]

Figura 17: llustracion del proceso set/reset bipolar para una celda de EMB [4].

Como vemos en la Figura 17, el estado de baja resistencia se consigue aplicando una
tension a la celda, siendo el anodo el electrodo de plata y el catodo el de platino. Esto
produce la oxidacion de los &tomos de plata, que son inyectados a la zona electrolitica y
transportados hasta que se depositan en el Pt. Esta acumulacion de Ag crea un filamento
que une los dos terminales creando un “camino” de baja resistencia. Al invertir la
polaridad, este filamento se disuelve volviendo de nuevo al estado de alta resistencia.

Las EMB RRAM son unas de las memorias emergentes con mas interés debido a su
escalabilidad (~10 nm) [50], su baja energia de operacion, los bajos tiempos de
programacion y las reducidas tensiones requeridas [51].

Memorias RRAM de cambio de valencia

Las celdas de memoria de cambio de valencia (VCM, Valence Change Memory) [52],
conocidas también como celdas Oxido Metalico-Filamento bipolar RRAM (MO-BF
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RRAM), presentan una estructura MIM asimétrica. Unos de los contactos, conocido
como el contacto activo, se encarga de crear un interfaz donde se produce el cambio de
resistencia. El otro electrodo tiene el papel de ser una fuente de vacantes de oxigeno.
Son varios los 6xidos que se pueden usar en este tipo de celdas, pero son el TaOy y
HfOx los mas utilizados debido a su eficiencia en los mecanismos RS y alta
compatibilidad con la tecnologia CMOS actual. La caracteristica principal de estos
oxidos sub-estequiometricos es su deficiencia de oxigenos, lo cual favorece el transporte
del oxigeno.

En estos dispositivos la variacion de resistencia se produce tras un primer pulso de
corriente (forming) que crea un filamento entre los dos contactos con una alta
concentracion de vacantes de oxigeno que actan como centros dopantes con lo que
aumenta la conductividad de la region. Una ver formado este filamento conductor (CF)
se cree que la conmutacién de la resistencia se consigue alterando la concentracion de
estas vacantes de oxigeno mediante el campo que se crea al aplicar una tension. A este
fendmeno hay que afiadirle otros efectos térmicos [52] que extraen o inyectan oxigenos
desde o hacia los electrodos segln la polaridad de la tension aplicada.

- S
5

oxidized reduced

2 nm

Figura 18: lustracion del proceso de oxidacién/reduccion que produce los cambios de conductividad en
las celdas VCM [4].

Memorias RRAM termo-quimicas

En este tipo de estructuras, al igual que ocurria para los anteriores dispositivos, son
varios los tipos de 6xidos que se pueden usar como aislante, pero son el NiOy y el HfOx
los mas utilizados por su compatibilidad con la tecnologia CMOS. En cuanto a los
electrodos, no se requiere que tengan alguna caracteristica especial ya que la
conmutacion de la resistencia se produce dentro del 6xido. En general, las estructuras
MIM suelen ser asimétricas pero, a diferencia de los otros casos, esto no es una
condicion indispensable.
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Estos dispositivos tienen un comportamiento unipolar, es decir, que los procesos de set
y reset pueden llevarse a cabo al aplicar a la celda una tension con la misma polaridad
en ambos casos. En las estructuras asimétricas la polaridad que se ha de aplicar
dependera del electrodo que se tome como referencia.

La conduccion en estas celdas se realiza a través de aglomeraciones de defectos o
atomos metalicos en el oxido que forman filamentos conductores. La destruccion de
estos mediante la oxidacién de los filamentos y la difusion térmica de los iones produce
el estado de alta resistencia. Por otro lado, la reduccion del 6xido vuelve a reconstruir el
filamento recuperando asi el estado de baja resistencia. En definitiva, una caracteristica
de este tipo de celdas es que en el dxido se lleva a cabo una reaccion quimica de
oxidacion y reduccion (redox®) térmicamente asistida.

Al igual que en los dispositivos VCM es necesario realizar el proceso de formacién
inicial (forming) sobre la celda virgen para poder crear el filamento conductor.

La operacién unipolar para llevar a cabo los procesos de escritura y borrado hace que
este tipo de celdas tengan gran capacidad de escalado y ademés permite la
simplificacion de los circuitos de control externos. Esto las hace dispositivos de gran
interés.

Ademas, se han encontrado celdas que presentan un funcionamiento unipolar o bipolar
dependiendo de las condiciones en las que se esté operando [53, 54]. Esto abre la
posibilidad de contar con un dispositivo que pueda pasar de trabajar de forma unipolar a
bipolar dependiendo de las necesidades.

Memorias RRAM con 6xido metalico bipolar sin filamentos

Las memorias RRAM con 6xido metalico bipolar sin filamentos (MO-BN, Metal Oxide
Bipolar Non-Filamentary) se pueden fabricar con varios tipos de 6xidos y, a diferencia
de los anteriores dispositivos, los procesos que dan lugar a la variacién de la resistencia
se producen en las interfaces o de manera uniforme en el area ocupada por el 6xido.

Este tipo de estructuras requieren de 6xidos mas complejos como son Oxidos de tipo
Perovskita PrCaMnO3; o Nb:SrTiO3; [55]. Usando estos materiales no es necesario
realizar un proceso de formacion inicial (forming) ya que su funcionamiento se basa en
la alteracion de la distribucion de las vacantes de oxigeno mediante la aplicacion de
campos eléectricos, cambiando asi la conduccion de la estructura. Dado que esta
redistribucion de vacantes se puede realizar con bajas intensidades y que la conduccion
se realiza de manera uniforme por toda la estructura, en lugar de manera localizada

6 .z s . . .z , .
Reaccion quimica de reduccion-oxidacion en la que uno o mas electrones se transfieren entre los
reactivos provocando un cambio en sus estados de oxidacidn.
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como ocurre en los CFs, queda claro que los efectos térmicos no juegan un papel
determinante en la operacion de estos dispositivos.

Dentro de la familia de las memorias RRAM las celdas MO-BN son las que se
encuentran en un estado de desarrollo mas inmaduro. Los materiales “exoticos” usados
para su construccion hacen que esta tecnologia sea poco compatible con la tecnologia
CMOS. Ademés, como es de esperar, el desconocimiento de muchas de sus
caracteristicas y propiedades fisico-quimicas dificulta su evolucion.

Hay que destacar en general, en buena parte de las tecnologias RRAM descritas
anteriormente, que el potencial mayor que presentan es el de susceptibilidad a un
escalado agresivo, hasta llegar a los pocos nandmetros (por debajo de 10 nm). Este nivel
de escalado es impensable en celdas de memoria Flash. Por otro lado, hay RRAMSs de
tecnologia ECM que se pueden leer y escribir con tensiones de décimas de voltio, muy
por debajo de las tensiones utilizadas en tecnologia CMOS. Ademaés presentan la
posibilidad de acortar pistas de interconexidn por sus caracteristicas especiales.

1.4 Métodos de simulacion. Estado del arte.

Los primeros pasos de cualquier tecnologia siempre estdn encaminados a la
comprensidn de los fenémenos fisicos involucrados y a su caracterizacion. Esto es un
trabajo crucial ya que para que una tecnologia sea viable debe poder controlarse de
acuerdo a su propdsito. En este trabajo los simuladores tienen un papel muy importante
ya que permiten de una manera rapida y econdmica probar un gran nimero de modelos,
geometrias y materiales sin el gasto involucrado en la fabricacion de prototipos. Al
mismo tiempo permiten acceder a variables internas de los dispositivos que no son
medibles, aportando asi informacion adicional de interés que de otra manera no se
tendria.

La simulacion de dispositivos RRAM es una cuestion ampliamente abordada por la
comunidad cientifica en la actualidad. En la bibliografia se pueden encontrar varios
tipos de simuladores con distintos enfoques segin el modelo que se utilice, el grado de
exactitud que se busque o incluso las aplicaciones que se le quieran dar al propio
simulador.

Uno de los caminos que se puede elegir a la hora de simular este tipo de dispositivos es
el uso de modelos microscopicos como hacen C. Cagli [56], Y. Shimeng [57] o C. Chae
[58]. Estos simuladores trabajan a un nivel atbmico o molecular donde los caminos
conductores que atraviesan el 6xido presentan una estructura compleja formada por
aglomeraciones de vacantes de oxigeno o iones metalicos, dentro del 6xido a través de
las cuales se produce el transporte de los electrones. Segun el tipo de mecanismo que se
considere responsable de la creacién y/o destruccion de los caminos conductores, se
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puede trabajar migrando atomo a atomo desde un contacto hacia el otro hasta que se
cree dicho camino por aglomeracion de éstos o generando y moviendo vacantes de
oxigeno dentro del 6xido hasta formar el CF.

Para trabajar con este tipo de estructuras desde el punto de vista computacional, es
necesario analizar todos los posibles caminos que se puedan encontrar uniendo los
portadores que se crean en cada momento de cualquier forma fisicamente posible.
Como se puede ver en la Figura 19b, el numero de posibles caminos que hay que
analizar suele ser abrumador. Por este motivo es necesario usar métodos estadisticos,
como métodos de Monte Carlo, para poder analizar estas estructuras y encontrar los
correspondientes caminos conductores. En la Figura 19 tenemos dos ejemplos de las
estructuras con las que trabajan este tipo de simuladores. El caso que se muestra en la
Figura 19a [56] aun es mas extremo, aunque mas fiel a la realidad, ya que se ha tenido
en cuenta una estructura en 3D con lo que aumenta enormemente el nimero de célculos
necesarios.
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Figura 19: Ejemplos de modelos microscopicos para dispositivos RRAM. (a) muestra el modelo 3D
propuesto en [56] donde se crean vacantes de oxigeno dentro del 6xido. (b) muestra el modelo propuesto
en [57] analogo al anterior pero trabajando en 2D. En este tipo de esquemas se trata de encontrar caminos
de percolacion que corresponden a los CFs.

No obstante, otros autores como [58] optan por considerar estas estructuras tan
complejas como una sucesion de interruptores conectados entre si como podemos ver en
la Figura 20a. Aunque esta aproximacion no evita tener que calcular todos los posibles
caminos, facilita enormemente, computacionalmente hablando, el posterior calculo de la
intensidad que circula por toda la estructura siguiendo el modelo que se muestra en la
Figura 20b.
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Figura 20: Esquema del modelo de RRAM propuesto por [58]. (a) Esquema del modelo de aislante
formado por una red de interruptores interconectados. Los CFs se forman como resultado de los caminos
que conectan los electrodos y forman todos los interruptores que se encuentren en ON. (b) Esquema del
comportamiento de cada interruptor.

Este tipo de simuladores dan mucha informacion sobre la creacion y crecimiento de
estos caminos conductores asi como de su estructura interna. Por el contrario suelen
tener dificultades para reproducir la conmutacién de resistencia del dispositivo. Desde
un punto de vista operacional, estos simuladores necesitan una alta capacidad de
computacion para obtener resultados. Ademas, esta necesidad de gran potencia de
calculo hace dificil incluir otros efectos externos al propio CF que pudieran ser de
interés.

Una segunda via para la simulacion de dispositivos RRAM consiste en el uso de
modelos macroscopicos en los que, como hacemos en este trabajo, consideramos los
caminos de percolacion dentro del oOxido, con los que trabajan los modelos
microscopicos, como filamentos conductores continuos, es decir, considerando que no
tienen estructura interna. Bajo esta aproximacion evitamos tener que generar todas las
vacantes de oxigeno, o los iones, y buscar los posibles caminos sobre ellas. De este
modo evitamos todo ese pesado célculo teniendo sélo que definir los filamentos. En
resumen, este método de simulacion nos permite obtener importantes resultados a la
hora de la caracterizacién de estas celdas de memoria sin la necesidad de grandes
tiempos de computacion, como ocurren en los modelos microscopicos.

Esta simplificacion en el modelo, con la consecuente reduccion de la demanda
computacional, permite que se puedan afadir efectos externos al fendmeno de la
conmutacion resistiva que mejoren los resultados de las simulaciones. Aunque la
conmutacion resistiva del oxido es el fendmeno principal que caracteriza a estos
dispositivos, otros efectos como son las resistencias externas, la resistencia de Maxwell
u otros procesos no lineales como los efectos tdnel que se producen en la interfaz CF-
electrodo también tienen una gran influencia en el comportamiento de la celda (ver
Capitulos 2 y 3). Esta posibilidad, sin la necesidad de grandes tiempo de simulacion,
hace a este tipo de simuladores muy tiles.
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Dentro de esta linea de simulacion existen dos modelos distintos para caracterizar el
comportamiento de los CFs, segun el tipo de memoria RRAM que se esté estudiando.
En primer lugar podemos encontrar propuestas como la de [59 - 62], donde la creacion y
destruccidn de los CFs estad promovida por el arrastre de los iones o vacantes de oxigeno
por el campo eléctrico inducido en el 6xido al aplicar una diferencia de potencial a los
electrodos. Segun este modelo, los CFs se comportan como un “piston” que sube y baja
segun el sentido del campo, creando y destruyendo el camino que conecta los dos
electrodos, desde el contacto que actia como fuente de iones (ver Figura 23). La
segunda propuesta esta tipicamente asociada a las celdas RRAM termo-quimicas. En
este caso, la creacion y destruccién de los CFs esta controlada por una reaccion quimica
tipo redox y la difusién térmica de las especies metélicas que forman los filamentos (ver
Capitulo 2). En este modelo todos los procesos set/reset estan controlados, a grandes
rasgos, por la temperatura en lugar de por el campo eléctrico. Ademas de ser el enfoque
tomado en esta tesis para nuestro simulador [6, 7], autores como M. Bocquet [63] o U.
Russo [64] usan este tipo de modelos para la simulacién de estas celdas RRAM.

Una ultima via en cuanto a la simulacion de dispositivos es el uso de modelos
compactos. Este tipo de modelos ya no estan orientados al estudio y caracterizacion
fisica de los dispositivos, sino que lo que se busca en ellos es la eficiencia desde el
punto de vista computacional y su posible integracion dentro de sistemas mayores. Con
este objetivo en mente, estos modelos se basan en simplificaciones y aproximaciones de
las ecuaciones que describen los fendmenos fisicos que se ponen en juego, que suelen
ser ecuaciones diferenciales, hasta llegar a expresiones lo mas simples posible y
analiticas. De este modo, el objetivo principal de estos modelos es reproducir el
comportamiento de los dispositivos a nivel de variables eléctricas externas (curvas 1-V
caracteristicas,...). Desde la publicacién del modelo de memristor de Strukov en 2008
[65] se han publicado un gran nimero de modelos compactos con este objetivo.

Siguiendo con esta filosofia, autores como M. Bocquet [66, 67] o L. Larcher [68] han
optado por desarrollar modelos compactos numéricos a partir de la simplificacion de las
ecuaciones diferenciales que describen los fendmenos fisicos. Este tipo de modelos
tienen como objetivo crear un conjunto de ecuaciones analiticas que permitan calcular
de manera simple el comportamiento de estos dispositivos. El caso particular del
modelo compacto propuesto por M. Bocquet, es una simplificacion de su modelo
macroscépico anterior [63] donde estudiaba las RRAM termo-quimica (ver seccion 1.3).

El investigador B. Chen [69] también ha propuesto un modelo compacto para los
dispositivos RRAM pero en este caso su estudio se centra mas en el modelado de la
fenomenologia en lugar de los procesos fisicos internos de la celda. Es decir, su objetivo
es la reproduccion matemaética de la curva I-V en funcion de una serie de parametros de
entrada y de ajuste sin tener en cuenta ningn fenomeno fisico.

Una vez simplificadas las expresiones, en muchas ocasiones estos modelos se adaptan
para poder ser usados en simuladores de circuitos. Estos modelos se basan en la
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combinacion de elementos lineales, no lineales y otros tipos de componentes
electrénicos con el objetivo de reproducir las curvas I-V del dispositivo. De este modo
se facilita enormemente la llegada al segundo objetivo de este tipo de modelos; su
implementacién como elemento dentro de un sistema, como por ejemplo una memoria
real. Aunque estos modelos no son muy utiles en cuanto a la caracterizacion fisica de
los dispositivos tienen un papel crucial en el disefio de circuitos comerciales basados en
esta tecnologia.

Autores como Y. N. Joglekar [70], X. Fang [71], K-H. Hsu [72], X. Guan [73] o P.
Sheridan [74] han optado por crear modelos circuitales especificos para la plataforma de
simulacion de circuitos SPICE. Estos simuladores trabajan sélo con variables y
componentes eléctricos. Las funciones que controlan el comportamiento de los
elementos circuitales no lineales seran las funciones analiticas desarrolladas dentro del
modelo compacto numérico. Por este motivo, estos autores han tenido que adaptar los
modelos compactos fisicos a modelos puramente eléctricos. Esto quiere decir que
variables fisicas como la temperatura, dimensiones, etc. se emulan mediante distintos
tipos de variables eléctricas, mientras que los procesos que tienen lugar (intercambio de
calor, cambio de dimensiones,...) deben reproducirse también mediante procesos
eléctricos (fuentes dependientes, carga y descarga de capacidades, etc). La gran ventaja
de estos modelos, desde punto de vista del disefio, es que se pueden implementar como
un elemento mas dentro de un circuito mayor, como por ejemplo una red de celdas con
su correspondiente circuito de control. Para esta tesis también se ha desarrollado un
modelo compacto en el que se ha adaptado nuestro modelo macroscépico a un modelo
circuital basado en SPICE (ver Capitulo 9).

Como vimos en la seccién 1.3, existen varios tipos de memorias RRAM. Del mismo
modo también existen distintos modelos compactos para describir el comportamiento
cada tipo de dispositivos, como se describe en esta amplia revision realizada por Blasco
etal. [75].

Por Gltimo, como ya hemos dicho anteriormente, las RRAM se consideran como unos
dispositivos pertenecientes a la familia de los memristores. Por este motivo, algunos
autores como A. Rak [76], S. Shin [77] o J. P. Strachan [78] han desarrollado sus
modelos compactos para estos dispositivos mas genéricos. No obstante, estos modelos
también pueden ser usados como RRAMs.
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Fundamentos y modelado de la
conmutacidén resistiva basada en
filamentos conductores

2.1 Fundamentos de la conmutacion resistiva en dispositivos con 0xidos
metalicos.

La conmutacion de la resistencia (RS, Resistive Switching) de un material,
principalmente 6xidos metéalicos, es el proceso por el cual cambia su resistencia entre
dos estados o valores determinados: alta resistencia (HRS, High Resistance State) y baja
resistencia (LRS, Low Resistance State).

Como hemos visto en la seccion 1.3, son varios los tipos de memorias que se engloban
dentro de la familia de las RRAM vya que, aunque todas presentan RS, los mecanismos
por los que se rigen son distintos. Esta tesis se ha centrado en los tipos de celdas RRAM
que realizan RS mediante la creacién y destruccion de filamentos conductores como
ocurre en las celdas RRAM termo-quimicas o con metalizacion electroquimica.

Para los 6xidos metélicos usados en estos tipos de celdas RRAM se ha descrito
suficientemente que el efecto de conmutacion entre los dos estados de resistencia esta
controlado por uno o mas CFs [6, 47, 79 - 82] que forman caminos conductores dentro
del 6xido permitiendo asi disminuir drasticamente su resistencia. A este conjunto de
caminos formados por todos los CFs, ya sea generando una estructura de arbol o siendo
independientes unos de otros, lo llamaremos “estructura de conduccion”. La
importancia de estos 6xidos, y por asociacion de este tipo de celdas, es que la mayoria
son altamente compatibles con la tecnologia CMOS, lo que es de gran interés para la
industria.

Para poder encontrar este fendmeno del RS suele ser necesario someter al Oxido
“virgen” a un proceso de formacion inicial (forming). El forming es un proceso por el
cual se induce un cambio reversible de la conductancia del 6xido “virgen”, dentro de la
estructura MIM, mediante la aplicacion de grandes campos eléctricos. Este fuerte
campo eléctrico arrastra iones provenientes de los electrodos hacia el interior del 0xido
0 bien los crea dentro del mismo (también puede formar agregaciones de vacantes de
oxigeno), formando asi los CFs (Figura 21). Este proceso de forming se puede llevar a
cabo aplicando un pulso de tension Vg, mayor que la tension necesaria para obtener el
RS, de unos pocos segundos o aplicando una rampa de tension llegando a amplitudes
superiores a Ve. Que ocurra o no el proceso de forming y el grado de éste (considerando
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como ha cambiado la conductancia) dependeran de las caracteristicas del propio éxido
[83, 84], de los electrodos y de su reactividad con el dxido [85, 86] y de los defectos de
la interfaces metal/dxido [87, 88, 89]. Ademas, los resultados experimentales muestran
que para diferentes materiales generalmente la tension Ve aumenta conforme disminuye
el area del dispositivo [90]. Este hecho se puede entender intuitivamente ya que cuanto
menor sea el area menor es el numero de puntos posibles donde se pueda desencadenar
el proceso de crecimiento del CF.

® o0
® 0 0
Figura 21: Representacion esquematica de la operacion de forming.

Una vez creada esta estructura inicial de CFs, éstos pueden volver a ser destruidos
(reset) y reconstruidos (set) al someter la celda a una tension determinada (menor que
VE). Si la celda es unipolar la tension aplicada tanto para set como para reset seran de la
misma polaridad. Como ya hemos visto, también existen tipos de RRAMS que necesitan
cambiar la polaridad de la tensién aplicada en cada proceso.

La transicion reset se produce por la ruptura del CF (Figura 22). Esta destruccién se
Ileva a cabo debido a que el aumento de temperatura por efecto Joule, que se produce al
aplicar una tension Vgeser en los electrodos, activa el proceso de difusion térmica, junto
con otro proceso de oxidacion, que disuelve el filamento en el 6xido [63, 91, 64].

Dado que la temperatura a lo largo del dispositivo no es uniforme, la disolucion del CF
comienza a producirse por el punto mas caliente que coincide con la zona mas estrecha
del CF (ver Figura 22). Esto da lugar a un estrechamiento local de la seccion del
filamento lo que lleva a su vez a un incremento de la resistencia y por consiguiente a un
mayor calentamiento por efecto Joule en esa zona. En definitiva, se produce una auto-
aceleracion [64] del proceso de ruptura del filamento.
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RESET
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Figura 22: Representacion esquematica de la operacion de set/reset. Existen muchos modelos para
explicar estos procesos, entre ellos se cuentan los que consideran que el CF se destruye debido a la
difusion térmica de la especie metalica que lo compone. El proceso quimico de reduccion vuelve a formar
el CF durante el proceso de set.

Del mismo modo, al aplicar una tensiéon a la celda estando los CFs rotos, es decir,
cuando la celda esta en estado de HRS, los procesos de reduccién de la especie metélica
que se encuentra en el éxido pueden volver a reconstruir estos CFs o crear otros nuevos.
En el momento en que estos nuevos CFs construyen un camino de percolacién que une
los dos electrodos, dando por finalizado el proceso de set, consideramos que la memoria
se encuentra en estado de LRS.

No obstante, dado que existen varios tipos de celdas RRAM con comportamientos
diferentes, como ya vimos en la seccion 1.3, otros autores como [59 - 62] plantean otros
mecanismos de creacion y destruccion del CF. Para estos autores el desplazamiento por
difusion y deriva de los iones o vacantes de oxigeno en la direccion perpendicular al
plano de fabricacion del dispositivo arrastrados por el campo que se crea al aplicar una
tension a los electrodos son los mecanismos encargados del set y el reset. En decir, en
este modelo los CFs se comportan como “pistones” que suben y bajan arrastrados por el
campo eléctrico como se muestra en la Figura 23. Dado que puede alargarse o acortarse
por cualquiera de sus dos extremos, este modelo permite describir el comportamiento
bipolar que presentan algunos tipos de RRAM.



46 Capitulo 2: Fundamentos y modelado de la conmutacion resistiva basada en filamentos
conductores

RESET

—
. Wy

>~

SET

Figura 23: Representacién esquematica del proceso de set/reset para el modelo de CF actuando como
“piston”. El CF se alarga o se acorta arrastrado por el campo eléctrico.

2.2 Simulacion de procesos set/reset en RRAMs.

En el contexto del presente trabajo, se ha desarrollado un simulador macroscopico, al
que hemos Ilamado SIM?RRAM, que funciona bajo la estructura que se muestra en la
Figura 24. El 6xido donde se lleva a cabo el proceso de RS se encuentra entre dos
electrodos que pueden ser del mismo material o de materiales diferentes. A esta
estructura se le aplica una tension externa Vapp(t) con lo que se consigue hacer los ciclos
set/reset (ver Figura 22). Esta estructura se ha modelado para su simulacion como se
muestra en la Figura 24b y 24c, segun los fendmenos fisicos que intervengan en el
proceso de RS. Se ha descrito en la bibliografia [63, 92, 93, 94], y seguidamente
haremos lo propio en los proximos capitulos, la existencia de dos comportamientos
diferentes para el tipo de celdas RRAM que se han estudiado en este trabajo. En la
Figura 24b mostramos el esquema circuital asociado a nuestro modelo, usado para
simular las celdas RRAM cuya curva |-V presenta un comportamiento lineal a bajas
tensiones (ver seccion 4.2). Del mismo modo, se han descrito otro tipo de celdas RRAM
que no presentan este comportamiento lineal y que también hemos simulado usando
para ello el esquema circuital que mostramos en la Figura 24c (ver seccion 4.3). En el
Capitulo 3 se abordaran estos dos comportamientos con mas detalle.
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Figura 24: Esquema de la estructura de una celda RRAM (a). En (b) se muestra esquematicamente el
modelo usado para la simulacion de los dispositivos que presenta un comportamiento lineal a bajas
tensiones. En (c) se representa el esquema del modelo incluyendo efectos cuanticos usados para la
simulacion de dispositivos no lineales a bajas tensiones. R, €ngloba todas las resistencias externas, CF;
representa el filamento conductor i, mientras que, por Gltimo, Ry Y Rwei Se corresponden con las
resistencias de Maxwell del contacto superior e inferior respectivamente asociadas al filamento i.

En el simulador SIM?’RRAM, cada camino conductor que compone la estructura de
conduccidn se trata como un filamento conductor sélido con simetria de revolucion a lo
largo del eje z ya que se trata de un simulador 1D. Aunque el simulador nos permite
considerar cualquier tamafio y forma para cada CFs (siempre con simetria de
revolucion), principalmente se ha trabajado con CFs con forma cilindrica, tronco de
cono o con un perfil gaussiano semejantes a los que se muestran en la Figura 25. La
longitud de los CFs se corresponde siempre con el ancho del dxido (tox), ya que siempre
se considera que todos los CFs van desde el contacto superior al inferior.
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(a) (b) (c)

Figura 25: Representacion de los distintos tipos de CFs considerados dentro del modelo macroscépico
usado en esta tesis: (a) CF con perfil cilindrico, (b) CF con perfil de tronco de cono y (c) CF con perfil
gaussiano.

Zy

Se han escogido este tipo de estructuras ya que son buenas aproximaciones de las
posibles formas reales que toman los CFs que han descrito autores como [95, 80, 96] y
podemos ver en la Figura 26.

Figura 26: Imagenes TEM in-situ de dos tipos de celdas RRAM tras haberse formado el CF extraidas de
[95]. En (a) tenemos un CF con perfil de aspecto gaussiano presente en una celda Cu/ZrO,/Pt y en (b) se
puede ver un CF con perfil de tronco de cono en una celda Ag/ZrO,/Pt.

Como vemos en la figura anterior, podemos encontrar principalmente dos formas
“tipicas” de los CFs segun el tipo de celda. En la Figura 26a, correspondiente a una
celda Cu/ZrO,/Pt, vemos un CF compatible con la aproximacion de CF con perfil
gaussiano como el que mostramos en la Figura 25c. Por otra parte, en la Figura 26b
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tenemos un CF cuya forma se puede aproximar con un tronco de cono (Figura 25b), que
se formd en una celda Ag/ZrO,/Pt.

El simulador puede trabajar con un numero arbitrario de filamentos conductores
pudiendo tener cada uno un radio y una forma diferente. Estos filamentos son evaluados
simultaneamente teniendo en cuenta que, dado que el material aislante que los rodea
tiene una conductividad térmica muy baja, no existe acoplamiento térmico entre ellos.
Por otro lado, la presencia de una resistencia comun a todos estos filamentos (Rsewp), 12
cual proviene de las estructuras externas al éxido, hace que si exista un acoplamiento
eléctrico entre todos ellos. Por dltimo, se ha afiadido una resistencia en serie con cada
CF. Esta se corresponde con la resistencia de Maxwell, que se produce como
consecuencia de la concentracion de las lineas de corriente al pasar por un
estrechamiento [97]. En este caso, el cuello de botella que se produce al pasar la
corriente por los filamentos en su camino entre los dos electrodos, como se muestra en
la Figura 27.

Figura 27: Esquema del flujo de corriente que circula entre los dos electrodos de la celda RRAM a través
del cuello de botella que producen los CFs. Este agrupamiento de las lineas de corriente da como
resultado la aparicion de la resistencia de Maxwell [97, 98].

Como los dos contactos metalicos no tienen por qué ser del mismo material, se ha
decidido, con el fin de afiadir generalidad al simulador, dividir la contribucién de esta
resistencia en dos aportaciones, una para cada electrodo: Ryt Y Rmpi, donde i indica cada
uno de los filamentos que se tienen en cuenta en la simulacion, mientras que el
subindice t se refiere al contacto superior y el b al contacto inferior. Esta resistencia de
Maxwell viene dada por [97, 99]:

1

4 Ymin i Ut,b

) (1)

Ryepi =
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donde rmin_i €s el radio de la zona mas estrecha del filamento y oy, €s la conductividad
eléctrica del contacto superior (a¢) 0 inferior (ay).

En los siguientes parrafos vamos a detallar el modelo fisico usado para describir la
evolucion de los filamentos conductores, es decir, la creacion (set) y destruccion (reset)
de los CFs. La forma de los CFs viene descrita por el radio rce(z) a lo largo de cada
punto del eje z (siendo éste el eje perpendicular a las interfaces 6xido-metal, se supone
también que los CFs tienen simetria de revolucion). La evolucion del radio en cada
punto del CF viene determinada por la evolucidn temporal de los procesos de oxidacion,
difusion y/o reduccion de los &tomos metélicos desde los filamentos hacia el éxido o
viceversa [64, 91, 100, 63, 6]. La velocidad de este proceso estd determinada
principalmente por la temperatura que se alcanza en cada punto del CF [101, 6]. Por lo
tanto, para cada filamento, la ecuacion del calor que resuelve nuestro simulador es:

aZTCF(Z)
dz2

ocr(2)§(2)? -

[Ter(2) = Tox] = —ken (2)

1er(2)

En esta ecuacion ki, es la conductividad térmica del CF, h es el coeficiente de
transferencia de calor desde el CF hacia el 6xido, T Se corresponde con la temperatura
del aislante y Tcr(z) es la temperatura del filamento en cada punto a lo largo del eje z.
Ademas, ocr(z) es la conductividad eléctrica de cada CF. Esta conductividad depende
de la posicién debido a que la temperatura no es constante a lo largo de todo el CF. De
este modo, la conductividad eléctrica viene descrita por:

OcFo
1+ ar[Ter(2) — Tol” (3)

ocr(z) =

donde ocro(2) es la conductividad de referencia a la temperatura To Yy ar es el coeficiente
de conductividad térmica.

Finalmente &z) es el campo eléctrico. Este también es calculado en cada punto a lo
largo del eje z, segun la siguiente expresion:

§(2) = IpRcr(2) . (4)

La corriente lp se obtiene teniendo en cuenta la resistencia total del filamento
considerado (Rcr) Yy la tensién que cae en éste (Vcri, ver Figura 24b). En el caso que se



2.2 Simulacién de procesos set/reset en RRAMs 51

muestra en la Figura 24c, ademas de considerar la resistencia del propio CF hay que
tener en cuenta el efecto de otros procesos como son la aparicion de procesos tunel no
6hmicos que fijan una caida de tension Vcrg; (ver seccion 3.2.2.2).

La resistencia por unidad de longitud Rcr(z), a partir de la que calculamos Rcr, se

calcula a partir de [63, 6]:

1

rCZF (Z)ﬂ(UCF(Z) - Gox) + rCZFmax (Z)T[Gox '

Rer(2) = (5)

donde rcemax €S el radio maximo del filamento sobre el que se esta calculando.

Para describir la evolucion del tamafio y forma de cada CF, se han considerado dos
mecanismos encargados de la creacidn y destruccion de estos: una reaccion quimica
local redox (oxidacion-reduccion) y un proceso de difusion térmica de las especies
metalicas.

Con respecto a la reaccion redox, la cual sigue la ecuacién de reaccion general
siguiente:

O+e <R,

cuyas velocidades de reaccion se pueden expresar clasicamente mediante la ecuacion de
Butler-Volmer [102].

_ AGo+2(1-a)F(E-E?) 6
Vreq(2z) = koe RTox , (6)

_ AGo—2aF(E-EY)
Vox(2) = koe RTcr(@) ; (7)

donde 4Gy es la energia libre de la reaccion redox, o« se corresponde con el factor de
asimetria de la reaccion, E° es el potencial estandar de la reaccion y ko es la constante
cinética de la reaccion redox. Como se puede ver en la Figura 28, si asumimos que la
reaccion redox es isotropica se puede suponer que el potencial E que altera la energia de
la reaccion es igual a -|Vcril.
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Figura 28: Efecto del cambio de la energia libre estandar de activacion para la oxidacion y reduccion. La
figura de la derecha corresponde a la ampliacién del cuadro gris de la figura de la izquierda [102].

Por otro lado, la velocidad de difusion viene dada por [64]:

Vairr(2) = kgippe*BTcr@ (8)

donde E, representa la energia de activacion de la difusion térmica, kgt es la constante
cinética de difusion y kg es la constante de Boltzmann.

De este modo, el proceso de reduccion es el encargado de la creacion de los CFs (set) y
la oxidacion y la difusion son los que se encargan de la destruccidn de éstos (reset).
Siguiendo con este modelo, la ecuacién que da cuenta de como varia la forma de los

CFs en el tiempo es:

dCcr

qr - Vred (1 = Ccp) = Vox * Ccr — Vaisr * Cer (9)

donde Ve, Vox Y Vaif Son las velocidades de reduccién, oxidacion y difusién
respectivamente. Ademas, Ccr(z) es una magnitud adimensional que da cuenta de la
concentracion de la especie metalica que forma el CF y, por tanto, de la proporcién de
filamento que hay en cada punto y en cada momento sobre un filamento cilindrico base
de radio maximo rcemax. El USO de esta variable nos permite describir facilmente la
evolucion del grosor de cada filamento en cada punto z, asi como definir formas
geométricas concretas para el estado inicial de la simulacion. De esta forma, definimos
el radio del CF a lo largo del eje z como rce(z) = repmax - Cer(2).
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3 Simulador SIM2RRAM

3.1 Introduccion.

El trabajo de caracterizacion del comportamiento de las celdas de memorias RRAM es
una tarea interdisciplinar en la que la simulacion juega un papel muy importante.
Habitualmente se usan simuladores para modelar y predecir el comportamiento de estas
estructuras bajo una gran variedad de condiciones de contorno a un bajo coste y con un
ahorro considerable de tiempo. La informacion suministrada por este tipo de software
puede ser de gran utilidad para comprender y explicar los resultados que se obtienen
experimentalmente. De hecho las grandes empresas dedicadas a la fabricacion de
circuitos integrados tienen departamentos dedicados exclusivamente a la simulacién de
dispositivos.

Por estas razones hemos desarrollado un simulador macroscépico para el estudio de los
procesos fisicos que tienen lugar en un dispositivo RRAM. Para desarrollar el simulador
SIM’RRAM se ha usado la plataforma MATLAB ya que ademéas de ser un sélido
entorno de programacion cuenta con una gran variedad de herramientas de calculo y
andlisis que facilitan el tratamiento de los resultados [6, 7]. Ademas, dado que esta
plataforma también permite crear GUIs (Graphical User Interfaces), se ha creado una
interfaz que facilita el uso de la aplicacion.

3.2 Descripcion de los modulos del simulador.

El simulador macroscépico SIM?RAM que se ha desarrollado sigue como base el
modelo fisico expuesto en la seccion 2.2. Ademas se han tenido en consideracion otros
fendmenos fisicos como son la corriente de Poole-Frenkel (ver seccion 8.2) y la
conduccién mediante corriente tanel, en el contexto de la fisica cuantica (ver seccion
3.2.2.2).



54 Capitulo 3: Simulador SIM’RRAM

Y

BLOQUE DE CONFIGURACION
- Propiedades de los materiales
- Dimensiones
- Temperaturas externas
- Variables de simulacion

» RESULTADOS

h 4
FIN
time =0
ai
)
Y

time = time + k

Y
BLOQUE ELECTRICO

- Comportamiento lineal

- Comportamiento no-lineal
+ Corriente de Poole-frenkel

\ 4
BLOQUE TERMICO

Y
BLOQUE CINETICO

NO

]|

Vapp= Vapp + Ve

Figura 29: Diagrama de flujo de la estructura general simplificada del simulador SIM?’RRAM. El
pardmetro k se corresponde con el tamafio del paso temporal el cual va variando segun las necesidades de
la simulacion (ver seccion 3.2.4). El parametro tsrep Se corresponden con el tiempo durante el cual se
aplica una misma tension V. Este simulador también permite estudiar procesos transitorios debidos, por

ejemplo, a la aplicacion de pulsos.
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Como podemos ver en el esquema simplificado de la Figura 29, el simulador esta
organizado en cinco bloques. Los blogues coloreados de verde son los encargados de
simular cada uno de los fendmenos fisicos que intervienen en el comportamiento de la
celda RRAM. Estos se calculan de manera iterativa para cada una de las tensiones
aplicadas si se hace una simulacién usando una rampa de tension. El resto de bloques
son secciones de configuracion de pardmetros necesarios para la simulacion o de
tratamiento de los resultados obtenidos.

3.2.1 Bloque de configuracion.

En este bloque se configuran todos los parametros necesarios para la caracterizacion de
la estructura de la celda y los pardmetros de simulacion.

En la Tabla 2 se muestran todos los parametros usados para caracterizar la estructura
tanto eléctrica como térmicamente:

PARAMETROS DE CARACTERIZACION DEL OXIDO

Kin Conductividad térmica del CF

h Coeficiente de transferencia de calor desde el CF hacia el 6xido
Oox Conductividad eléctrica del 6xido

ocro | Conductividad eléectrica de referencia del CF

ar Coeficiente térmico de conductividad eléctrica del CF

Kqife Constante cinética de difusion

Ea Energia de activacion de la difusion térmica
Ko Constante cinética de la reaccion redox
a Factor de asimetria de la reaccion redox

AGy Energia libre de la reaccién redox

E° Potencial estandar de la reaccion

Tm Temperatura de fusion del CF

Fat Radio de los atomos que forman en CF
tox Espesor del 6xido

g Temperatura externa

Tabla 2A: Relacion de parametros necesarios para la caracterizacion del dxido de la celda RRAM.
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PARAMETROS DE CARACTERIZACION DE LOS CONTACTOS

Reto Resistencia del contacto superior

Ocio Conductividad eléectrica del contacto superior

a Coeficiente térmico de conductividad eléctrica del contacto
To | superior

Rebo Resistencia del contacto inferior

GCho Conductividad eléctrica del contacto inferior

Coeficiente térmico de conductividad eléctrica del contacto
*Tho inferior

Rsewp | Resistencia externa a la celda de memoria.

Tabla 2B: Relacion de parametros necesarios para la caracterizacion los contactos metalicos de la celda
RRAM.

Ademas de los parametros anteriores también podemos definir las condiciones de la
simulacién. SIM?RRAM nos permite simular la aplicacién tanto de rampas como de
pulsos de tension a la celda de memoria. Si simulamos usando una rampa de tension, el
simulador nos permite elegir el rango de tensiones en que queremos trabajar, el tamafio
de cada incremento de tensién y el tiempo de duracién de éste. Del mismo modo, si
simulamos un pulso de tension debemos indicar la tension y la duracion del mismo. En
la Tabla 3 se muestra todos los parametros de simulacidn que son necesarios:

PARAMETROS DE LA RAMPA DE SIMULACION

Vo Tension de inicio de la rampa de simulacion.
VEnD Tension de final de la rampa de simulacion.
Vstep | Tamafio del paso de tension.

tsTeEP Duracion de cada paso de tension.

PARAMETROS DEL PULSO DE SIMULACION

Vp Tension del pulso.
tp Duracion del pulso.

Tabla 3: Tabla de los parametros de tension necesarios para definir la simulacion.

Los valores mostrados en la Tabla 3, mas alla de definir los parametros de tension y
tiempo para los que se va a realizar la simulacién, también tienen un papel relevante en
el comportamiento de la celda de memoria. Como demuestra [64], y mostramos en la
Figura 30, las caracteristicas de la rampa también alteran el comportamiento de la celda.
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Figura 30: Curvas I-V simuladas para un CF cilindrico para distintas pendientes de la rampa de tensién
usada en su simulacion (el simulador usado se explicara en el Capitulo 3). El valor que tome la pendiente
de la rampa influye en el valor de la tension de reset. Este resultado también se ha comprobado en cuanto
a tendencias experimentalmente en [103].

El simulador no trabaja directamente con el valor de la pendiente de la rampa de tension
sino que se fijan los valores para el paso de tensién y la duracion de cada paso por
separado (ver Tabla 3), esto nos permite tener una mayor flexibilidad a la hora de fijar
la resolucién en tensién con la que queremos trabajar, e indirectamente, el tiempo de
simulacion. Es decir que cuanto mas pequefio sea Vsrep mayor sera la resolucion de los
resultados obtenidos pero a costa de que el tiempo de simulaciéon también crezca.
Teniendo esta flexibilidad podemos trabajar con una rampa de tension determinada (por
ejemplo, la usada para realizar las medidas experimentales) sin sacrificar la resolucion y
exactitud de nuestros resultados.

Por altimo, se ha de indicar el nimero de CFs que forman la estructura de conduccion
de la celda. Para cada filamento se debe seleccionar su forma y dimensiones. Como ya
mostramos en la seccion 2.2, los CFs con formas de cilindro, tronco de cono o
gaussianas son los mas usuales. Por este motivo, el simulador SIM’RRAM permite
generar este tipo de CFs de forma automatica. No obstante, también permite la
posibilidad de usar filamentos de cualquier otra forma solamente indicando su contorno
de revolucién mediante una funcion o una malla de puntos.

Las dimensiones de cada CF se indican en la Tabla 4:
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PARAMETROS DE CARACTERIZACION DEL FILAMENTO

- Cilindrica. Ver Figura 25a.

glo:rma 28 - Tronco de cono. Ver Figura 25b.
- Perfil Gaussiano. Ver Figura 25c.
FcEmax Radio maximo del filamento.

C Reduccidn del radio menor del CF respecto al radio mayor en tanto
CFo por ciento.

Tabla 4: Parametros necesarios para definir los CFs que forman la estructura de conduccién del
dispositivo RRAM que se desea simular.

En la Figura 31, por claridad, mostramos graficamente como las variables mostradas en
la Tabla 4 caracterizan el CF. En el caso de los CFs con forma de tronco de cono el
parametro Ccro Se define para el radio de la zona mas estrecha del filamento, es decir,
en r(tox). En el caso de los CFs con perfil gaussiano, la zona mas estrecha del filamento
se encuentra por defecto en r(to/2) por lo que el parametro Ccro e define ahi. Para los
CFs con forma cilindrica no es necesario definir el parametro Ccro ya que el radio es
constante a lo largo de todo el CF.

CFmax

CFrax

Figura 31: Esquema de los parametros de caracterizacion de los CFS. rcrmax S€ corresponde con el radio
maximo del CF. El pardmetro Ccry €s una cantidad relativa que indica la reduccion del radio menor
respecto al mayor en tanto por ciento. Dado que los CFs ocupan todo el espesor del éxido, la altura del
CF coincide con t,, (ver Tabla 2).

Aungue el simulador SIM’RRAM trabaja a nivel interno con el pardmetro Ccro cOMO
una cantidad relativa entre 0 y 1 (ver expresion en la Figura 31), con el fin de facilitar el
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uso de esta aplicacion, esta magnitud se indica por el usuario como un porcentaje entre
0y 100.

3.2.2 Bloque eléctrico.

Una vez caracterizadas todas las estructuras que conforman la celda comenzamos la
simulacion del dispositivo propiamente dicha con el bloque eléctrico.

En este blogue se calcula la corriente que circula por cada uno de los filamentos
teniendo en cuenta la tension aplicada a la celda en cada momento y el acoplamiento
eléctrico entre ellos. Como es de esperar, esta corriente se calcula siempre y cuando los
filamentos que hayamos fijado como parte de la estructura de conduccion estén
formados. De este modo, si el grosor minimo de un filamento es mayor que el diametro
de los atomos que formen el CF se considera que hay conduccion, es decir, que el CF
esta formado.

Ademas, segun el tipo de celda con la que estemos trabajando podemos encontrar dos
comportamientos eléctricos distintos que hay que tener en cuenta para calcular la
corriente que circula por la celda y que podemos simular.
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Figura 32: Curvas de I-V de reset de dos tipos de celdas diferentes que muestran el comportamiento
lineal (a) y no-lineal (b) de la intensidad que pueden presentar las celdas RRAM, como se ve en las zonas
resaltadas. (a) se corresponden con una celda Cu/HfO,/Pt fabricada por el Laboratory of Nanofabrication
and Novel Device Integration, Chinese Academy of Sciences. (b) es una celda de Ni/HfO.,/Si-n* fabricada
por el departamento de micro y nanosistemas del IMB-CNM (CSIC) de Barcelona.

En la Figura 32 mostramos las curvas I-V de varios procesos de reset experimentales de
dos dispositivos RRAM diferentes aportadas por el Laboratory of Nanofabrication and
Novel Device Integration, Chinese Academy of Sciences en (a) y por el departamento de
micro y nanosistemas del IMB-CNM (CSIC) de Barcelona en (b). La estructura de la
celda usada en (a) es Cu/HfO,/Pt, presenta un comportamiento lineal a bajas tensiones
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como se ve en el ovalo resaltado en la Figura 32a. Por otro lado en la Figura 32b se ha
usado una celda con una estructura de Ni/HfO,/Si-n* que, como podemos ver, no
presenta un comportamiento lineal en el mismo rango de tensiones.

Teniendo en cuenta estas dos posibilidades el bloque eléctrico se ha dividido en dos
maodulos (ver Figura 33) que permiten realizar la simulacion usando el modelo 6hmico o
el modelo cuéntico (Modelo basado en Quantum Point Contact (QPC) en la Figura 33)
segun el tipo de celda que estamos estudiando.

Sl NO

il
[=]
>

Y Y
| |MODELO OHMICOl | | |MODELO QPC | |

Y
| |PO0LE-FRENKEL| |

Y

[ ]

Figura 33: Esquema simplificado del bloque eléctrico del simulador SIM°RRAM. El Modelo 6hmico es
el usado para la simulacién del comportamiento lineal mientras que el Modelo QPC es el usado para el
comportamiento no lineal.
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Ademas de la corriente que circula por cada CF, también se ha tenido en cuenta la
conduccién que existe a través de todo el volumen del 6xido. Este corriente se ha
modelado mediante una corriente de Poole-Frenkel (ver seccién 8.2).

A continuacion describimos como se ha modelado cada uno de los comportamientos
que podemos encontrar.

3.2.2.1 Comportamiento lineal. Modelo 6hmico.

Para simular una celda que presentan un comportamiento lineal de la intensidad a bajas
tensiones se ha usado un modelo puramente 6hmico para caracterizar cada uno de los
CFs que forman la estructura de conduccion de la celda. De este modo se ha
considerado el siguiente esquema circuital como modelo para la simulacién.

setup

eq

Figura 34: Esquema circuital utilizado para modelar el comportamiento eléctrico de la estructura de
filamentos de una celda RRAM. Ry, €5 la resistencia externa de las pistas conductoras de medida, Ry; se
corresponde con la resistencia de Maxwell de cada filamento y Rcr; es la resistencia de los propios CFs.

Como se muestra en la Figura 34, se han caracterizado los CFs como una resistencia
eléctrica (Rcri), la cual se calcula mediante la integral numérica de la resistencia en cada
punto calculada mediante la ecuacion (5),

tox
Repi = f Rep; (z)dz. (10)
0
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La resistencia de cada filamento se encuentra en serie con su correspondiente resistencia
de Maxwell (Ry;) calculada mediante (1). Cada pareja de resistencias estdn a su vez en
paralelo con el resto de las ramas formadas por cada uno de los demas filamentos que
forman la estructura. Rsep Se corresponde con las resistencias externas que pueden
aportar los contactos metalicos, las pistas conductoras necesarias e incluso las propias
sondas.

De este modo, para simplificar la expresion de la intensidad que circula por cada rama,
llamamos Req a la resistencia equivalente de todas las resistencias de cada una de las
ramas (indicadas con un rectangulo azul en la Figura 34), la intensidad que circula por
cada una de las ramas es:

R
[ = ! Vs 11
l (Rsetup +Req)(RMi+RCFi) app ( )

donde Vqyp es la tension aplicada a los electrodos e |; es la corriente que circula por el
filamento i.

Una de las grandes mejoras de este modelo es que tiene en cuenta el acoplamiento
eléctrico entre los CFs que forman la estructura. De esta forma se modela de una manera
simple la influencia que tienen los CFs entre si, es decir, el comportamiento de un
filamento determinado no sera el mismo si esta solo o si forma parte de una estructura
mas compleja dentro de la celda.

3.2.2.2 Comportamiento no lineal. Modelo Quantum Point Contact.

En este apartado vamos a desarrollar el calculo de la corriente en una barrera de
potencial de dimensiones nanomeétricas siguiendo el planteamiento desarrollado por E.
Miranda et al. [104]. Como ya se ha comentado anteriormente, SIM’RRAM también
nos permite simular celdas de memoria RRAM que no presentan un comportamiento
lineal a bajas tensiones (ver Figura 32b).

En este caso se considera que los CFs no tienen un contacto “directo” con uno de los
electrodos (en el caso de las celdas Ni/HfO,/Si-n" el contacto inferior es el electrodo de
silicio). Esto quiere decir que la conduccion desde el filamento hacia el electrodo no
tiene caracter 6hmico sino que se produce a través de una barrera de potencial que se
genera en la interfaz CF/Si-n* dando lugar a transiciones tunel (Figura 35).



3.2 Descripcién de los médulos del simulador 63

Interface QPC

Figura 35: Esquema de la estructura interna de la celda RRAM teniendo en cuenta los efectos cuanticos
modelados mediante QPC.

El modelo QPC ha sido contextualizado en el contexto del estudio de la fiabilidad de
dispositivos electronicos que incluyen oxidos como los transistores y las RRAMSs por
[104] y [93].

Para obtener la expresion de la intensidad que circula por cada CF (Ec. 12) se han
seguido los supuestos descritos en [105] y [93] donde se considera que cada camino
cuantico se representa mediante una barrera de potencial con forma parabdlica (ver
Figura 36). Estos autores asumen como aproximacion a la tension que cae en los
extremos del interfaz bajo estudio la tension aplicada al dispositivo. Por el contrario,
nuestro modelo tiene en cuenta otros efectos fisicos, como son la Reewp, las resistencias
de Maxwell y la posibilidad de la existencia de varios CFs acoplados, lo que hace que
esta aproximacion no sea adecuada en todos los casos. Por este motivo, y dado la
tension que cae en la barrera es una variable accesible por el simulador, no se considera
esta aproximacion dentro del calculo de la intensidad. De este modo, la intensidad que
circula por cada rama se calcula de la siguiente manera:

2eN; 1 1 + el@i(@i—BieVerri)l

li no {eVCTRi + a; 1 + efail®i+(1-Beverril}

i

Para este modelo, en el que se ha considerado el formalismo de Landauer para
conductores cuénticos en 1D, &; se corresponde con la altura de la barrera de potencial
respecto al nivel de Fermi, o; es el factor de forma del potencial parabdlico, Vcrr; €s la
caida de tension en la interfaz, N indica el nimero de canales o taneles cuénticos que
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hay conduciendo y e es la carga del electron [93, 106]. Por ultimo, g representa la
fraccion de tension que cae en cada uno de los extremos de la constriccion. Es de
suponer, que como en cada extremo de la interfaz QPC tenemos un material distinto, la
fraccion de la tension total que cae en cada extremo no tiene por qué ser la misma en
ambos lados. En la Figura 36 podemos ver un esquema del potencial usado para este
modelo.

CF

(1-B)Vern

Electrodo

Figura 36: Diagrama de la banda de energia en la constriccion que controla los caminos cuanticos de
conduccidn.

Como vemos en la figura anterior, tg describe el ancho de la barrera de potencial que se
ha usado. Como se describe en [104] este parametro esta relacionado con el pardametro o
de la ecuacion (12) de la siguiente manera.

a = tgm?h?! /2% (13)

Donde m* es la masa efectiva del electron en la constriccién, cuyo valor es m*=0.44mq
[107], siendo mg la masa del electrdn libre.

De este modo, ahora el esquema usado para simular la estructura de conduccion de este
tipo de dispositivos es el siguiente:
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Figura 37: Esquema circuital para modelar el comportamiento eléctrico de los filamentos de una celda
RRAM que presenta una respuesta no lineal. Ry €S la resistencia externa de las pistas conductoras de
medida, Ry; se corresponde con la resistencia de Maxwell de cada filamento, Rcr; €s la resistencia de los
propios CFs y Rcrr; Se corresponde con la resistencia asociada a las barreras del modelo QPC.

En este caso la intensidad que circula por cada rama esta fijada por la ecuacion (12) y
no por la propia configuracion del circuito como ocurre en el modelo usado para
RRAMs con CFs en los que no aparecen efectos cuanticos. De este modo, para obtener
la intensidad que circula por cada rama se resuelve el siguiente sistema de ecuaciones
no lineales:

(Rsetuplo + (Ry1 + Repi)ler + Verrr — Vapp = 0

Rsetuplo + (Ryz + Repz)lez + Verrz = Vapp = 0

: : : : : (14)

RsetupIO + (Run + Repn)len + Vergn — Vapp =0
Iel+1e2+"'+len_10 = 0

donde Vcrri €s la caida de tension en la interfaz QPC de cada CF, Iy es la intensidad
total que circula por los electrodos e I con i = /,...,n se corresponde con cada la
ecuacion (12) para cada CF. l¢ no se corresponde con ninguna variable sino que se ha
usado solo para simplificar la notacion de la ecuacion (14). De este modo, tenemos un
sistema de ecuaciones no lineales con n+1 incognitas, siendo éstas las tensiones Vcrgi
mas la intensidad total I.

La eleccion de resolver el sistema de ecuaciones en funcion de la tensiones en las
barreras en lugar de calcular directamente las intensidades, que es una de las variables
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de maés interes, es debido a dos motivos principalmente: en primer lugar, hay que tener
en cuenta que estas caidas de tensién no son accesibles experimentalmente por lo que
estos resultados son de gran interés para el estudio de este fendmeno interno; en
segundo lugar, desde el punto de vista computacional, esta forma de proceder es mas
eficiente en cuanto al tiempo de computacion necesario en cada simulacion. Si
trabajasemos con las intensidades y las tensiones en la interfaz QPC a la vez, el sistema
pasaria a tener 2n+1 incognitas incrementando notablemente el tiempo de computacion.

Para resolver este sistema se ha usado el método de Newton-Raphson para sistemas no
lineales [108, 109]. En este método se llega a la solucion del sistema mediante la
siguiente aproximacion iterativa,

X1 =X =71 (X;) - F(X;) (15)

donde X; es el vector de incognitas, F(X;) es la matriz de todas las ecuaciones del
sistema y J(X;) es el Jacobiano de la matriz F(X;). De este modo, para resolver el sistema
de ecuaciones (14) se trabaja con las siguientes matrices:

Xj = [Verriy - Verrn,j o], (16)

[RsetupIO,j + (Rm1 + Repi)lerj + Verryj — Vapp]

F(X;) = ‘ 17
( ]) Rsetuplo,j + (RMn + RCFn)Ien,j + VCTRn,j - Vapp ( )
Iel,j + IeZ,j +-t Ien,j - IO,j

Y por altimo el Jacobiano:
aFlJ 7
VTR 0 0 Rsetup
anyj
0 VerRa 0 Rsetup
Jx) =1 : : aF N (18)
nj

0 0 OVerRn, Rsetup

a]l‘j 612']' . aln']' 1
10Vcrr1,j  9VeTR2 ) OV cTRn,j _
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teniendo en cuenta que en las ecuaciones (16), (17) y (18) cada intensidad I; se
corresponde con la ecuacion (12).

Haciendo uso de todas las expresiones anteriores se resuelve finalmente la ecuacion (15)
de manera iterativa hasta que se cumpla la condicion |Xj+1 —Xj| < ¢, siendo ¢ el
maximo error admitido.

Una vez ya resuelto el sistema, con las tensiones obtenidas, podemos calcular cada una
de las intensidades que circula por cada rama para cada tension externa aplicada
sustituyendo los resultados en la ecuacion (12).

3.2.3 Bloque térmico.

Una vez calculadas las corrientes que circulan por la celda se pasa al bloque térmico
donde se calcula la temperatura que alcanza cada CF punto a punto del grid utilizado.

Para ello se resuelve la ecuacion (2) en cada punto y para cada filamento teniendo en
cuenta las intensidades Yy resistencias ya calculadas. Este nuevo céalculo se ha realizado
usando el método de las diferencias finitas [110] (ver Apéndice A). Se ha optado por
este método por su gran simplicidad, que permite resolver esta ecuacion diferencial de
segundo orden a un bajo coste computacional. Ademas, el hecho de que la evolucién
espacial de la temperatura sea un proceso gradual hace que este método tenga un error
pequefio eligiendo una malla de puntos adecuada para describir cada filamento.

De este modo, aplicando las definiciones de derivada numérica de primer y segundo
orden siguiendo el desarrollo mostrado en el Apéndice A se ha transformado la
ecuacion (2) en:

D4T;_y + D;T; + D"T;,, = B; siendoj =1.2,..,N, (19)

donde Tj es la temperatura en cada punto de la malla del filamento y N es el nimero
total de puntos de la malla. En resto de los términos se corresponden con:

D = D% =k, (20)
Az
TcF,j
A
B, = —I? (UCF,j & +2, Tox) , (22)
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siendo Az la distancia entre dos puntos consecutivos de la malla.

La ventaja de escribir la ecuacion del calor de este modo es poder transformar el
problema de resolver la ecuacion (2) para cada punto en un simple sistema de
ecuaciones trigonal. Esto nos permite trabajar directamente con matrices (ecuacion (23))
para lo cual MATLAB esta optimizado.

D, D* 0 0\ /Ty B, — DT,
/Dd D, D* - 0 \ /TZ\ / B,
0 D D, o] i [=] : | (23)
R AT RV
0 0 0 D% Dpy/ \In By — D%Ty 41

Los valores Ty y Tn+1 Se corresponden con las temperaturas de los puntos exteriores al
filamento, es decir, la temperatura a la que se encuentra el contacto superior e inferior
respectivamente. Por lo general la temperatura de los electrodos se define igual que la
temperatura del laboratorio pero también es posible definirlas de forma independiente
cada una.

Como veremos mas adelante, la temperatura del CF aumenta rapidamente en el entorno
de la tension a la que éste se rompe (Vreser). ENn estas condiciones el aumento de la
temperatura lleva consigo una variacion tambien rapida de otros pardmetros como es la
conductividad eléctrica del CF. Si esto ocurre dentro de un mismo paso temporal (ver
Figura 29) seria problemético ya que durante todo ese intervalo de tiempo la variable de
conductividad no cambiaria en la simulacion. Teniendo en cuenta esta circunstancia, se
calcula la ecuacion (23) de manera iterativa, es decir, comparando cada calculo con el
anterior comprobando que el error que se comete por este motivo esta dentro de unos
limites aceptables. Siempre que se sobrepase este error se volvera a actualizar todos los
valores de conductividad y resistencia. De este modo conseguimos que este proceso sea
autoconsistente en el calculo de la temperatura y la intensidad simultaneamente.

Una vez calculada la temperatura, y antes de pasar al siguiente bloque, se comprueba
que la temperatura obtenida se encuentra dentro del intervalo fisicamente posible, es
decir, que la temperatura maxima obtenida para el CF no sea superior a la temperatura
de fusion del CF (T, ver Tabla 2). Este es un método de seguridad que nos permitira
detectar cuando nuestra celda RRAM real se destruiria quedando inservible.
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3.2.4 Bloque cinético.

Este bloque es el encargado de calcular como evoluciona la forma de cada CF en cada
punto de la malla teniendo en cuenta la temperatura que se ha alcanzado para cada
tension aplicada. Para ello se resuelve la ecuacion (9).

T
C.,

i
x

Y

Cra
ae >E = Cha - '::;1
C ot

Sl Recalcular
k
NO

Figura 38: Diagrama de flujo del bloque cinético. Los valores de la concentracion de la especie metalica
son calculados usando aproximaciones de orden 4° y 5° del método Runge-Kutta-Fehlberg (Apéndice B).
La diferencia de los resultados se corresponde con el error cometido que no debera superar el error
méaximo permitido o. Si este error maximo se supera, se reduce el paso temporal k y se vuelve a repetir el
célculo.

Para resolver esta ecuacion se ha usado el método numérico de Runge-Kutta-Fehlberg
adaptativo (metodo RKFa) [111] (ver Apéndice B). La ecuacion (9) es lo que se conoce
dentro del campo del calculo numérico como ecuacion diferencial rigida. Este término
se refiere a ecuaciones diferenciales cuya solucidn presenta variaciones muy abruptas
ante pequefias perturbaciones. Por este motivo se ha recurrido a un método adaptativo
que permite variar el tamafio del paso temporal adaptandolo asi a la velocidad con la
gue cambia la solucion.
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Para determinar el paso temporal adecuado en cada caso se resuelve la ecuacion
diferencial (9) siguiendo el método RKFa en seis etapas (ecuacion (24)) y se comparan
las soluciones de orden 4 y 5 como se ha descrito en el Apéndice B.

6
Cuss = Cut ) @iF, (24)
i=1

donde C, se corresponde con la concentracion de especie metalica en cada punto n del
CF, a; es un parametro propio del método RKFa y F; es:

i-1 i-1

Fi=k|vg| 1-cC, +zdij1~"j — (Vox + vaiss) | G +Z dF ||, (25)
= =

Las variables Vreq, Vox Y Vairt SON las velocidades de reaccion mostradas en las expresiones
(6), (7) y (8) en el Capitulo 2. Ademas, dj; es otro parametro del modelo RKFa y por
ultimo k es el tamafio del paso temporal.

Una vez calculados los valores de C, para orden 4 y 5 tomamos su diferencia como el
error que estamos cometiendo en el calculo de esta variable. Si el error obtenido es
mayor que una tolerancia determinada inicialmente ¢, se reduce el paso temporal k y
volvemos a repetir el calculo. Para aumentar la eficiencia del método el tamafio del
nuevo paso temporal se calcula usando la ecuacion (26), la cual se usa cominmente
para este método.

0o(8) (26)
e=os(2)" .

siendo k’ es el nuevo paso, e el error por truncamiento obtenido y ¢ se corresponde con
la tolerancia que se ha definido para este célculo.

La ventaja de usar esta expresion es que el nuevo paso se calcula en funcion del error
por truncamiento que se ha obtenido asegurando asi no tomar un paso demasiado grande
0 demasiado pequefio. Ademas, esta misma expresion es valida tanto para disminuir el
paso como para aumentarlo en el caso de que se pueda usar pasos mayores sin que eso
afecte a la exactitud de la solucion.
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Siguiendo este método se calcula la evolucion de cada filamento para cada paso
temporal iterando el proceso hasta cubrir el paso temporal total tsrep (ver Figura 29)
definido en el bloque de configuracion (ver Tabla 3).

3.2.5 Interfaz grafica.

Con el objetivo de facilitar el uso del simulador se ha desarrollado una interfaz grafica
propia. En la version inicial del simulador habia que manipular directamente los
archivos de configuracion para ejecutar la aplicacion siendo necesarios tener ciertos
conocimientos sobre programacion en MATLAB. Ademas también era necesario
trabajar dentro del entorno de MATLAB mediante linea de comandos a traves de menus
de texto (Figura 39).

P T I T T R TR A IATAATITITFASE
F #
¥ RRAM CELL Simumlator ¥
# by MARCO ANTONIO VILLENA SANCHEZ #
¥ Universzity of Granada, SPLIN ¥
: - Ver=zion 5.1 : -
i Hi/Hf02/5in+ i
4 F

2 L s e R L S S R s E S LI E L

1 - STAMDARD -» ¥V = [0.001, 3] ¥V

2 - FEREE ->» The boundary condition= are defined by the user.

3 - MOLTI-5HAPE -> Select the shape of each filament.

4 — SHALFE ->» Select the shape of all filaments.

> — LOAD -»> Load the initial shape of the filaments from a file.

& — PULSE —->»> The woltage and duration pulse are defined by the user.
— Select one option (1,...,6):

Figura 39: Captura de pantalla del men principal del simulador SIM?RRAM en su versién literal. Esta
captura se corresponde con la ventana de comandos del entorno de MATLAB necesaria para la ejecucion
del simulador.

Para permitir que el simulador fuera mas versatil y exportable se decidio desarrollar una
interfaz grafica que facilitara todos los procesos de configuracion y ejecucion llegando
asf al simulador de celdas de memoria SIM?RRAM.
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B SIMZRRAM UGR Simulator P

File  Cellsetting Help

_ i ting Filament
Iniisl Vapp v Fiament humber | 1|
Fnalvapp [ 15 | v i
Vapp Step v
Time Step seq.

_ Resul

Appiid Siope I:I Vis
Process Time [ s

maxmmeurent [ | mA

Reset Vottage (V) Maximum Temperature (K)

— Axes

©® Automatic

© Manual
S —
e —
o —

Graphi
p!
Axis Axis Y.
® Current Temperature  [1__~| | [ Legend
© sspmtyoass | [ © ore
© Maximum Temperature @ CF O Grid
© Time © Total Resistance © Resistance

Figura 40: Captura de pantalla de la ventana principal del simulador SIM’RRAM. A través de esta
interfaz se pueden configurar todos los parametros, ejecutar la simulacién y mostrar todos los resultados

obtenidos.

Desde esta interfaz se puede configurar completamente todos los parametros
estructurales de la celda y de simulacion (ver Figura 41). Ademas, una vez finalizada la
simulacion se pueden mostrar y exportar todos los resultados obtenidos como son la
corriente, la temperatura, la evolucion de la forma de cada CF, etc.
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Figura 41: Esquema de los principales men(s de configuracién de SIM’RRAM que nos permiten trabajar
sin la necesidad de manipular los distintos scripts.
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Una vez iniciada la aplicacion es necesario configurar todos los parametros estructurales
para caracterizar los materiales que componen la celda. Para ello nos dirigiremos a la
barra de ment y seleccionaremos “Cell setting — Oxide setting”.

[ B Cxide Setting

Oxide name

Se+008 5 -1

1e+012 300000

Eeq

I ionic

4e+010 T Melting

oK ] [ Cancel ]

Figura 42: Ventana de configuracion de los parametros fisicos del 6xido y los CFs que forman la celda
de memoria.

En esta ventana (Figura 42) se proporcionan todos los parametros descritos en la Tabla
2 referentes a las propiedades fisicas tanto del 6xido como de los filamentos.
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— Upper electrode (Ni}

Resistance | 1.042e-008 | Q
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[ 0.004 K

Setup resistance Outside temperature

13 Q / K

— Lower electrode (Sin+)

Resistance | 4.3478e-005 | Q
-1y
G 10000 | Q°m

1
ar K

Figura 43: Ventana de configuracion de los pardmetros fisicos de los contactos metalicos asi como de
otros parametros externos.

Del mismo modo podemos configurar todas las caracteristicas de los electrodos asi
como los pardmetros externos como la temperatura ambiente. Siguiendo con la filosofia
de que el simulador sea lo mas versatil posible, ambos electrodos pueden ser de
materiales distintos. A esta ventana, mostrada en la Figura 43, se accede desde la barra
de menu en la ventana principal haciendo clic en “Cell setting — Electrodes setting”.

Otro efecto que podemos configurar es la corriente de Poole-Frenkel que, como ya
hemos comentado anteriormente (ver seccion 8.2), tiene un papel muy relevante en los
ciclos set. Para ello debemos dirigirnos a “Cell setting — Poole-Frenkel setting” tras lo
cual aparecera la ventana que se muestra en la Figura 44. En ella se puede fijar todos
los parametros referentes a esta corriente.
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Poole-Frenkel effect setting | ==l S
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[
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Figura 44: Ventana de configuracion de la corriente de Poole-Frenkel que circula a través del éxido.

Una vez caracterizada la celda de memoria también podemos elegir el nimero de CFs
que compondrén la estructura de conduccion, asi como su forma y su grosor. Para ello
haremos clic en el boton “CFs Config.” situado en la ventana principal, indicando
previamente el numero de CFs en la caja de texto situada encima de €l (ver Figura 40),
abriendo asi la ventana de configuracion de todos los filamentos que mostramos en la

Figura 45.

1 Filaments Setting

— CF number 1
2
Maximum radius 30 nm 3
— CF Shape
(@) Truncated Cone () Gaussian () Cylinder
Truncate Cone Parameter:

Minimum Radius 1 nm
— QPC Model Parameters.

a 39 12

B 0.9

[ OK ] [ Cancel ]

Figura 45: Ventana de configuracion de cada uno de los CFs que componen la estructura de filamentos
de la celda. En ella se puede indicar las dimensiones, forma y los correspondientes pardmetros del modelo

QPC.



76 Capitulo 3: Simulador SIM’RRAM

En esta ventana, aparte de definir la dimension de cada uno de los CFs, se puede elegir
la forma de cada CF de manera independiente pudiendo elegir entre un CF con forma
cilindrica, tronco de cono o con un perfil gaussiano. También se fijaran en esta ventana
los pardmetros asociados al modelo QPC.

Una vez configurados todos los parametros necesarios podemos iniciar la simulacion
haciendo clic en el botéon “RUN” indicando previamente las tensiones y tiempo de
simulacion (ver Figura 44) en los correspondientes apartados de la ventana principal. Al
terminar la simulacién podremos visionar todos los resultados obtenidos directamente
en la misma ventana principal (Figura 46).
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Figura 46: Finalizada la simulacién podemos representar en el area de graficos todos los resultados.
Ademaés se pueden usar herramientas de analisis para extraer datos concretos del gréfico. En el area de
resultados se muestran resultados globales de la simulacién.

En la grafica central podemos ver la intensidad total y de cada uno de los CFs, sus
temperaturas maximas, las resistencias en funcion tanto de la tensién aplicada como del
tiempo transcurrido. Ademas, se pueden visionar informacién méas detallada como es la
distribucion de temperatura a lo largo de cada CF o la variacion de la forma de éste en
funcién de la tensién aplicada. En el apartado de resultados, situado en esta misma
ventana, también se proporciona informacion de las tensiones e intensidades de reset de
cada uno de los CFs, asi como el tiempo total del proceso (no de simulacion) y la
intensidad maxima alcanzada en toda la simulacion.

El simulador SIM?’RRAM también da la posibilidad de exportar todos los datos
obtenidos a un archivo de texto. Para ello s6lo tendremos que dirigirnos a “File —
Export...”. Desde la ventana que se nos abrird podemos generar un archivo de formato
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TXT donde se exportaran todos los resultados que se deseen, organizados por columnas.
El usuario s6lo tiene que elegir qué informacion quiere incluir en cada columna
selecciondndola desde el correspondiente menu desplegable (ver Figura 47).

Column 1

Column 2

Column 3

Column 4

Column &

Column &

Column 7

Mone

B

Applied voltage
Time

Total current
Current of each CF
Resistance
Resistance tunnel

Maximum temperature
THUTTE

Mone

Mone

[7] Add name of each column

Figura 47: En la ventana “Export...” podemos guardar todos los resultados obtenidos en archivos de
texto en los que se ordena la informacién que se desee incluir por columnas.
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Validacién del simulador
SIM*RRAM vy anélisis del procesos
de reset

4.1 Introduccion.

Una vez que el simulador SIM’RRAM est4 listo y operativo, el siguiente paso es cotejar
los resultados de las simulaciones con resultados obtenidos mediante medidas
experimentales. Para ello se ha trabajado con dos tipos de celdas:

e Cu/HfO,/Pt fabricadas en el Laboratory of Nanofabrication and Novel Device
Integration, Institute of Microelectronics, Chinese Academy of Sciences [112].

e Ni/HfO,/Si-n* fabricadas en el Institut de Microelectronica de Barcelona, IMB-
CNM (CSIC) por el departamento de micro y nanosistemas [92].

El método de trabajo que se ha seguido consta de dos pasos. En primer lugar se ha
calibrado el simulador para los dispositivos RRAM con los que hemos trabajado
emulando las curvas experimentales I-V. De este modo aseguramos que el calibrado del
simulador es correcto. Una vez reproducidos los resultados experimentales se obtienen
otros resultados que no son accesibles experimentalmente como el tamafio de los CFs,
distribuciones de temperaturas, resistencias, etc.

Estos nuevos resultados nos han permitido realizar varios estudios sobre el
funcionamiento interno de estos dispositivos asi como los mecanismos fisicos que los
controlan. De este modo, se ha realizado un profundo analisis de los distintos tipos de
procesos de reset que podemos encontrar para este tipo de dispositivos.

Se han podido distinguir dos mecanismos de conduccion distintos segun el tipo de
dispositivo. Las celdas RRAM tipo Cu/HfO,/Pt s6lo presentan conduccién 6hmica a
través de los CFs metalicos. Por el contrario las RRAM tipo Ni/HfO/Si-n* ademas de
este mecanismo 6hmico presentan otro mecanismo de conduccién a través de una
barrera de potencial que se produce en la zona proxima a la interfaz HfO,/Si-n", en el
contacto del CF con el electrodo. Este ultimo mecanismo también ha sido estudiado en
profundidad.
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4.2 Celdas tipo Cu/HfO,/Pt.

Estos dispositivos RRAM presentan un comportamiento lineal a bajas tensiones. Por
este motivo para todas las simulaciones realizadas se ha usado el modelo éhmico
Unicamente (ver seccion 3.2.2.1) [6].

En primer lugar se calibr6é el simulador de acuerdo a los materiales utilizados en la
celda, modificando los parametros indicados en el bloque de configuracién (ver Tabla
2). Para esta celda los valores son:

Parametro Valor

Kin 4WK?!tm?

h 4x10° W K'm?
Cox 125Q ' m?

6cro 5x10° Q' m?
ar 1.7x10°K*

Kgie 3x 10 st

E. 0.8 eV

Tn 3085 K

Fat 6.9x 10" m

tox 20 nm

Tox 300 K

ocio [CU] 5.81x 10" Q' m™
ocno [Pt 9.96 x 10° Q"' m™
Rsetup 13Q

Tabla 5: Pardmetros de caracterizacion empleados en las simulaciones para caracterizar la celda de
memoria Cu/HfO,/Pt.

Aunque los CFs contengan atomos de cobre, la estructura fisica real de éstos aun no esta
suficientemente clara. En este sentido muchas publicaciones han tratado de arrojar luz
sobre esta cuestion [113, 114, 58] pero aln no tenemos una respuesta adecuada. Lo que
si queda claro es que no podemos usar los valores de conductividad térmica y eléctrica
del Cu puro cristalino ya que la configuracién real del CF, y por lo tanto su
conductividad, son muy distintas.

En este caso, los valores de los parametros mostrados en la Tabla 5 provienen del
calibrado del simulador. Para este proceso se ha tenido en cuenta siempre los valores de
otros trabajos previos como son [115] y [91] junto con los propios resultados
experimentales con los que se ha trabajado.
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La seleccion de valores de los parametros mostrados en la Tabla 5 nos ha permitido
reproducir los resultados experimentales para una amplia gama de ciclos de reset, en
diferentes condiciones de operacion y temperatura externa. En este sentido puede
afirmarse que el modelo adoptado junto con el conjunto de variables seleccionadas es
coherente y refleja correctamente la fisica.

Otros pardmetros necesarios para la simulacion corresponden a la rampa de tension que
se va a aplicar. En este caso se opt6é por una rampa de pendiente 0.1 V/s acorde con la
rampa usada en las medidas experimentales.

Si analizamos en detalle las curvas 1-V experimentales podemos observar que existen
dos tipos de ciclos de reset. En unos casos la curva I-V so6lo presenta una Unica caida
brusca de la intensidad como se ve en la Figura 48a. En otros casos la intensidad decae a
través de varios niveles de intensidad intermedios creando varios escalones en sus
curvas I-V (Figura 48b).

OF

Current (A)
Current (A)

V__ (V)

app

Figura 48: Curvas I-V experimentales de la celda Cu/HfO,/Pt. En (a) se muestran curvas de varios ciclos
de reset con una sola caida abrupta de la intensidad mientras que en (b) tenemos otros ciclos de reset de la
misma celda en los que la intensidad cae formando varios escalones.

La aparicion de uno o varios escalones se asocia con el nimero de filamentos que
conforman la estructura de conduccion de la celda. En las siguientes secciones se
justificara que en los ciclos con una Unica caida abrupta de la intensidad la estructura de
conduccidn estd formada por un Unico CF. En los casos en los que aparecen mas de una
caida, la estructura de conduccion estd compuesta al menos por tantos CFs como
escalones aparecen.
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4.2.1 Ciclos reset con un unico filamento conductor. Dependencia de la
tension de reset con la resistencia del dispositivo.

Como hemos visto en la Figura 48a, en muchos casos se registran ciclos de reset donde
solo aparece una caida abrupta de la corriente. En este caso la estructura de conduccion
esta formada por un Unico CF. El ciclo de reset comienza con el CF en el estado de baja
resistencia (LRS). En el momento que éste se rompe no queda ningun otro camino
conductor a través del oOxido (despreciando la conduccién por Poole-Frenkel (ver
seccidn 8.2)) con lo que la celda entra en el estado HRS.

En este caso, para realizar las distintas simulaciones de los datos experimentales los
Unicos parametros que se consideran son el radio del CF y la forma de la zona mas
estrecha. En la Figura 49, mostramos algunas curvas |-V que presentan un
comportamiento de este tipo.

o Cycle 40f
4 Cycle 64]]
O Cycle 77f
Sim 40
—— Sim 64
—Sim77

Current (A)

Fn Gns B8

@ O®
PR

10'9 i P Te) OQOO n | L 1 L 1
0.0 0.2 04 0.6 0.8 1.0 1.2 14

Voo V)

app

Figura 49: Curvas I-V de las celdas RRAM de Cu/HfO,/Pt. Los resultados experimentales se muestran
mediante simbolos mientras que las curvas simuladas se corresponden con las lineas. En todos los casos
se considerd un Unico CF.

Puede apreciarse que los datos simulados se ajustan con precision a las medidas
experimentales en sus dos principales aspectos: la tension de reset y el nivel de
corriente. Los datos experimentales tras la tension de reset se corresponden con la
conduccion que se realiza a través del 0xido. Aunque este tipo de conduccion se ha
tenido en cuenta dentro del modelo (ver Capitulo 8), no se incluye en estas simulaciones
debido a su papel irrelevante en el proceso de reset.
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Para simular las curvas de la Figura 49 se han utilizado filamentos con forma gaussiana
(ver seccion 2.2) con las siguientes dimensiones:

Simulacion  regmax (Nm) | Cero
Sim 40 37.0 98%
Sim 64 0.9 48%
Sim 77 2.0 10%

Tabla 6: Dimensiones de los CFs usado para simular las curvas experimentales de la Figura 48. Los CFs
tienen perfil Gaussiano con la zona mas estrecha situada en el centro.

donde rcemax €S el radio méximo que tiene el filamento y Ccro €s el tamafio porcentual,
en funcion del radio maximo, de la zona mas estrecha (ver Tabla 4).
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Figura 50: Dependencia de la resistencia inicial del CF con su forma para (a) CFs con un perfil
Gaussiano, (b) CFs con forma de tronco de cono. En la graficas interiores se muestra Ccg(z) en funcion de
la posicion.

Con el fin de entender en profundidad los mecanismos que controlan el proceso de
reset, vamos a estudiar la influencia sobre las variables principales (nivel de intensidad,
tension de reset, etc.) de distintos parametros.

En primer lugar, analizamos el papel que juega la forma del CF en el proceso de reset.
Con este objetivo se han estudiado dos tipos de CFs:
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(@) CFs con un perfil gaussiano, cuya zona mas estrecha se encuentra en su parte central
como muestra en la gréfica situada dentro de la Figura 50a.

(b) CFs con forma de tronco de cono (ver gréfica interior de la Figura 50b). Segun se
muestra en [61] y [116], este tipo de CF es el modelo mas préximo a la forma real
que toman los filamentos en los dispositivos.

En la Figura 50 se ha representado la resistencia inicial del CF en funcion del parametro
Ccro (con el que controlamos la zona mas estrecha del CF) en ambos casos. Se observa
que la forma del CF es esencial para explicar el comportamiento de la resistencia del
dispositivo RRAM. Tanto el grosor como la forma definen la resistencia total del CF y
por tanto cOmo sera su evolucion dado que su resistencia, entre otros factores, define la
intensidad que circulara por él.

Por otro lado, en la Figura 50a se puede ver un gran incremento de la Rcro para valores
inferiores al 50% del Ccro. En el caso de la Figura 50b, se obtienen valores ligeramente
mas altos de Rcro; sin embargo, desde el punto de vista de la forma del CF, se pueden
extraer conclusiones similares.

Como se ha dicho anteriormente, la resistencia total afecta a la tension de reset. Con el
fin de traducir los datos de la Figura 50 en términos de esta tension, ya que es una de los
pardmetros mas importantes desde el punto de vista de la caracterizacion, se ha
calculado esta relacion y se ha representado en la Figura 51. En esta figura se han usado
tres estructuras de conduccion diferentes de un solo CF cuyos radios maximos se
suponen fijos. Para las sucesivas simulaciones se ha variado el grosor de uno de los
extremos de cada CF como se mostrd en las graficas interiores de la Figura 50. Se
utilizan CFs con un perfil gaussiano, correspondientes con las curvas identificadas con
(G), y filamentos con forma de tronco de cono (C).

Analizando la Figura 51 vemos que para un grosor maximo del CF dado, se obtiene una
gran reduccion de la tension de reset cuanto mas estrecho se hace el cuello de botella
del CF siendo esta reduccion mayor para los radios mas pequefios (ver la curva
correspondiente al 1 nm CF). Esta reduccién de la tension de reset es consecuencia del
incremento local de la temperatura debido a la concentracion de las lineas de corriente
en la zona estrecha del CF, es decir, el CF se calienta mas rapido cuanto més estrecha
sea su constriccion.



84 Capitulo 4: Validacién del simulador SIM?RRAM v anélisis del proceso de reset

1.0 — e ———— -
100%
[m}
08+ t
06} |
< 100% T
= 1 " b 50%
3 100% | R
¢ 04} g & " L"j i
> %A A% 50% L
o A A \ =8
%%, W T
021 sosts, "o ", ~a"10% .
., t s B o
0% -+ 10%
0.0 p ‘2 I-wl3 |4 .
10 10 10 10 10
RCFO @)

Figura 51: Tension de reset en funcién de la resistencia inicial del CF con diferentes formas (sin tener en
cuenta la resistencia serie por claridad). Las formas de los CFs son las usadas anteriormente en la Figura
50 donde G y C se corresponden con el perfil gaussiano y tronco de cono respectivamente [6].

A la vista de los resultados, no solo la resistencia inicial determina la tension de reset,
sino que también la forma inicial del CF tiene una importante influencia. Notese que
para los CFs completamente formados, es decir, para filamentos cilindricos con Ccro =
100%, el mas grueso presenta la menor tension de reset. Esto se debe a que la
resistencia del filamento (Rcro) €s menor y por tanto mayor es el calentamiento que se
produce ya que circula una corriente mayor por ellos.

Esto puede ser visto como que para dos CFs del mismo valor de Rcrg, Uno
completamente formado y el segundo con un perfil gaussiano, el CF gaussiano tendra
una tensién de reset menor ya que en la zona estrecha el calentamiento, o lo que es lo
mismo, la disolucion de éste es mas rapido.
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Figura 52: Resistencia inicial y de Maxwell en funcion del radio para filamentos perfectamente formados
(cilindricos).
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Otros de los parametros que afectan al comportamiento de la celda de memoria, y que
hasta ahora no se ha tenido en consideracién es la resistencia de Maxwell. En la Figura
52 se ha representado la resistencia inicial y la de Maxwell (ver Ecuacion 1) para
filamentos perfectamente cilindricos en funcion de su radio. Como vemos, la resistencia
de Maxwell tiene valores comparables a la resistencia del propio CF teniendo un papel
mas importante cuanto mas grueso sea el CF. Esta resistencia, que esta en serie con la
del propio CF (ver Figura 33), también puede tener un papel importante en la
modulacion de la intensidad que circula por el CF y por ende, en la velocidad con que se
calienta. Si el radio del CF es grande, la resistencia de Maxwell incluso tiene un papel
predominante sobre la resistencia del propio CF. Como veremos mas adelante (ver
Figuras 53 y 58) este hecho produce un comportamiento caracteristico que se ha usado
en el calibrado de las constantes de simulacion (Tabla 5).
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Figura 53: (a) Tension de reset en funcién de la resistencia total inicial de la celda (Rrramo = Rsetup + Rwmt
+ Repo + Ryp) para diferentes radios y (b) tensién de reset en funcion de la resistencia inicial del CF para
distintos radios (la resistencias serie y de Maxwell no se han tenido en cuenta en este caso). En ambos
caso los datos experimentales se han tomado de [112] y las simulaciones se corresponden a CFs
cilindricos (Sim. (100%)) y CFs con perfil gaussiano cuyo Ccrg = 50% (Sim. (50%)).

Con el fin de clarificar el papel que juegan las resistencias externas al CF dentro del
proceso de reset, en la Figura 53 se ha estudiado la dependencia de la tensién de reset
del CF con la resistencia inicial (variando el radio de los CFs), con y sin estos efectos
externos. El planteamiento usado para esta figura es diferente al usado en la Figura 51,
es decir, en este caso se ha mantenido fija la forma del CF, por un lado CF cilindrico
(Ccro = 100%) vy por otro lado CF gaussiano con Ccro = 50% en su parte central, y se
ha variado el radio maximo para variar asi la resistencia. Esto ayuda a interpretar la
distribucion de las tensiones de reset en términos del tamafio de los CFs.

La distribucién de tensiones de reset experimentales se abre al aumentar Rcro. Una
explicacion de esta cuestion, en linea con los resultados de la Figura 53, se vincula a las
diferentes formas de los CFs que probablemente pueden ser encontrados después de
varios ciclos set/reset de los dispositivos experimentales. Ademas, la presencia de
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varios CFs puede también llevar a los resultados experimentales fuera de las lineas
solidas que se muestran debido a la interaccion que existe entre ellos mediante el
acoplamiento eléctrico. No obstante, ndtese que la mayoria de los datos experimentales
se encuentran entre las dos curvas simuladas correspondientes a RRAMSs con un solo
CF lo que confirma el buen calibrado del simulador asi como la validez del modelo.

4.2.2 Ciclos reset con multiples filamentos conductores.

Otro tipo de ciclos reset de interés son los que presentan varios saltos en la corriente en
su curva I-V antes de alcanzar el estado de HRS como se mostro en la Figura 48b. Este
comportamiento se asocia a la presencia de estructuras de conduccion complejas
formadas por varios CFs, o por un CF principal del que parten varias ramificaciones,
que se pueden ir rompiendo sucesivamente a lo largo de todo el ciclo de reset. Cada
salto de corriente se corresponde con la ruptura de uno de los CFs, produciendo asi una
brusca disminucién de la corriente total que circula por la celda.

Al igual que se hizo en la Figura 49, se han simulado varias curvas experimentales para
este tipo de comportamiento. En este caso se selecciona el nimero de CFs (uno por cada
salto que presente la curva 1-V) y se le asigna una forma y dimensiones determinadas a
cada uno de ellos de manera independiente. En la Figura 54 se muestra el resultado de
estas simulaciones junto con sus correspondientes curvas experimentales:

Cycle 8
Cycle 67| ]
Sim 8

Current (A)
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Figura 54: Curva I-V con varios escalones correspondientes a la celda RRAM de Cu/HfO,/Pt. Las curvas
experimentales se representan mediante simbolos mientas que las curvas simuladas se muestran con
lineas. Cada escalén se corresponde con la ruptura de uno de los CFs que componen la estructura de
conduccion.
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Para realizar las simulaciones de la figura anterior se usaron los siguientes CFs en cada
caso:

Simulacion  regmax (Nm) Ccro ‘

Sim 8 1.70 30%
1.00 49.7%
0.53 42%
0.50 47%

Sim 77 0.70 98%
0.50 71%

Tabla 7: Valores de los radios de los CFs usados para realizar las simulaciones mostradas en la Figura 53.
Todos los CFs tienen un perfil gaussiano.

Los diferentes saltos de corriente de la Figura 54, es decir, los reset parciales, se
corresponden con la ruptura de cada uno de los filamentos (esto puede verse como la
rotura parcial de un unico CF [117]) que forman la estructura de conduccion de la celda
en ese ciclo. En este contexto, se han incluido CFs con zonas estrechas extremadamente
delgadas (ver Tabla 7). Aunque a priori estos CFs no tienen sentido fisico nos permiten,
dentro del contexto de la simulacion macroscopica, cuantificar de manera aproximada
los efectos cuanticos de transporte que tienen lugar en la zona de ruptura y que afectan a
la conduccion, produciendo un incremento de la resistencia del CF [118, 119, 120].

Para clarificar la relacion de cada uno de los CF con estos reset parciales, en la Figura
55 mostramos la curva I-V de una celda RRAM simulada compuesta por cuatro CFs de
diferentes tamafios. Comparando la gréfica interior, donde se han representado las
curvas de intensidad de cada CF por separado, se puede ver que cada uno de los
escalones de corriente que aparecen en la curva |-V global se corresponde
perfectamente con la ruptura de los diferentes CFs que forman la estructura de
conduccion, como se apunta en la ref. [117]. El nivel de intensidad total se corresponde
con la suma de la intensidad que circula por todos los CFs. De este modo, con este
modelo podemos explicar y simular las curvas de corrientes que se han medido (Figura
54), asi como otras similares que se pueden encontrar en la literatura [115, 117, 121].
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Figura 55: Simulacion de la curva 1-V de una celda RRAM con cuatros CFs con perfil gaussiano de
diferentes tamarfios. Las curvas |-V de cada uno de estos CFs por separado se han representado en la
grafica interior.

Siguiendo con esta filosofia se ha podido simular un gran nimero de dispositivos
creando diferentes configuraciones de CFs. Los resultados obtenidos se muestran en la
Figura 56 (lineas continuas) acompafiados por un gran nimero de curvas experimentales
(lineas discontinuas), poniendo de manifiesto el acuerdo que se ha conseguido entre los
datos experimentales y los simulados.
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Figura 56: Comparacion de una serie de curvas |-V experimentales, representadas por lineas
discontinuas, con los resultados obtenidos mediante simulaciones. Cada simulacién se ha realizado con
diferentes estructuras de conduccion variando tanto el nimero de CFs como su tamafio y forma [6].
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Las estructuras de conduccion simuladas en la Figura 56 se han obtenido de manera
automatica seleccionando en cada caso de manera pseudoaleatoria el nimero de CFs,
los tamafios y su forma (pudiendo ser cilindricos o de perfil gaussiano). Por seleccion
pseudoaleatoria hay que entender que, como es l6gico, se fijaron ciertas condiciones a la
hora de determinar los parametros de simulacion con el fin de crear estructuras de
conduccidn con sentido fisico que nos aporten informacién de interés. Estas condiciones
son:

- El ndmero de CFs no puede ser mayor de 5: esta condicion se impuso tras
estudiar un gran numero de curvas experimentales donde en general no se
observaban una cantidad mayor de escalones que se pudieran achacar a reset
parciales.

- El radio mayor y menor de cada CF debe de estar entre el radio ionico de la
especie metalica que forma el CF (en este caso Cu) y la cota maxima de 40 nm
obtenida durante el proceso de calibrado del simulador.

Una vez que el simulador esta perfectamente calibrado y sabemos que podemos simular
el comportamiento de este tipo de celdas con la suficiente precision, se ha estudiado la
distribucion de las tensiones y corrientes de reset.

Para hacer este estudio se han definido dos puntos de reset diferentes [118] como se
muestra en la Figura 57. El primero se corresponde con el nivel de intensidad maxima
que se alcanza durante el proceso de reset, ya que es el punto donde comienza el
proceso de destruccion de la estructura de conduccion, es decir, del primer CF que se
rompe. A este punto se le ha llamado RESET 1. El segundo, RESET 2, se ha definido
como la tensién a la que se produce la ruptura del Gltimo CF y se llega a la zona donde
la conduccidn se realiza mediante la corriente de Poole-Frenkel descrita en la seccion
8.2. En definitiva, RESET 2 es definido como la transicion final hacia el estado de HRS.
Para las curvas en las que s6lo hay un solo escalon (ver curva roja de la Figura 57) el
punto RESET 1y RESET 2 coinciden. En este caso se ha tomado el convenio de llamar
a este punto RESET 1.
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Figura 57: Definicion de los puntos RESET 1 y RESET 2 para dos curvas |-V experimentales. Para las
curvas que sélo presentan un Unico escalon se considera que solo tienen RESET 1.

Habiendo estudiado una gran cantidad de curvas experimentales y otras tantas
simuladas, en la Figura 58 se han representado la corriente de reset en funcion de la
tension de reset tanto para los RESET 1 como para los RESET 2.
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Figura 58: Corriente en funcion de la tension de reset para una determinada celda RRAM en ciclos
set/reset sucesivos. En (a) tenemos los resultados obtenidos a partir de curvas simuladas mientras que en
(b) tenemos los resultados obtenidos a partir de los datos experimentales en linea con lo mostrado en
[112, 6]. Parte de las curvas usadas para realizar ambas graficas son las mostradas en la Figura 56.
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Teniendo en cuenta las aproximaciones inherentes al modelo macroscépico con el que
hemos simulado, la concordancia de los datos simulados con los datos experimentales
es resefiable. En este respecto, la distribucion de los puntos de RESET 1y RESET 2 se
asemeja bastante en ambas graficas. También se puede destacar que la mayoria de los
puntos de ambas distribuciones estan comprendidas en los mismos intervalos de
corriente y tension (ambas figuras utilizan la misma escala); incluso la cola a bajas
intensidades se puede ver en ambos casos. Una vez mas, se demuestra que no solo el
tamafno de filamentos, sino también su forma y la composicion de la estructura de
conduccion es importante para determinar la tension de reset. Estos resultados sugieren
que la mayoria de los efectos fisicos que caracterizan el proceso de reset en estos
dispositivos estan bien descritos en nuestro simulador.

En la Figura 59, donde se ha representado la intensidad de reset en funcion de la tension
de reset de una celda RRAM con un CF cilindrico que aumenta su radio, vemos que si
la estructura de conduccién estuviera compuesta por un Unico CF las tensiones e
intensidades de reset se encontrarian distribuidas de una manera muy definida. La
presencia de un mayor numero de CFs, de la interaccion entre ellos y de las variaciones
de forma de los mismos da lugar a la distribucion de valores que vemos en la Figura 56.

También es destacable la forma parecida a una “C” que toman los resultados de las
simulaciones y de las medidas experimentales. Esta forma esta relacionada con el papel
que juega la resistencia en serie de los CFs. Al ir aumentando el radio de un CF
cilindrico, por tomar el caso mas simple, esperariamos que su tension de reset (RESET
1 en la Figura 58) fuera disminuyendo al disminuir su resistencia como se puede
deducir de la gréafica interior de la Figura 55. No obstante, si el CF tiene un radio lo
suficientemente grande, la resistencia de Maxwell mas la Reewp (ver Figura 34) toma un
papel predominante sobre la del propio CF, provocando que no se siga esta tendencia.
En estos casos, las resistencias externas al CF fijan un limite a la disminucion de la
tension de reset del sistema debido a que la resistencia Rsewp, la cual es la predominante
en estos casos, es fija e independiente de la estructura de conduccion. En la Figura 59 se
ha representado la tension de reset frente a la intensidad de reset para un CF cilindrico
variando su grosor teniendo en cuenta la resistencia serie (Rserie = Rmaxwell + Rsetup) O
eliminandola. Si nos fijamos en la linea verde, para la cual se ha eliminado Rserie, Sigue
la evolucion esperada disminuyendo la tension de reset conforme aumentamos el radio.
Por el contrario, en cuanto consideramos esta resistencia externa (linea roja) aparece la
mencionada forma de “C”.
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Figura 59: Comparativa de la evolucion de la tensién y la corriente de reset en una celda RRAM con un
Unico CF cilindrico que va aumentando su grosor. Para la linea verde se ha eliminado Rgyie (Rserie =
Rmaxwell + Reetup) con lo que desaparece la evolucion en forma de “C”.

Esto pone de manifiesto que los electrodos de la celda, responsables de Rsewp, también
tienen un papel relevante en el comportamiento de la celda como se apunta en [117].

4.2.3 Ciclos con reset progresivo.

Ademas de los ciclos de reset expuestos en las secciones anteriores, que se caracterizan
por la existencia de uno o varios saltos abruptos de la intensidad en sus curvas 1-V,
existen otros tipos de ciclos reset para los cuales este decaimiento de la intensidad es
mucho mas suave. Estos son los denominados ciclos con reset progresivo [122].
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Figura 60: Corriente total que circula por la RRAM en funcidn de la tensién aplicada. Los datos
representados por simbolos se corresponden con las medidas experimentales de las celdas Cu/HfO,/Pt
descritas en la seccion 4.2.4 y las lineas son resultados simulados. (a) Para la curva Sim 8, se han usado 8
CFs; Sim 23, 1 CF; Sim 34, 5 CFs; (b) Sim 30, 6 CFs; Sim 33, 4 CFs y Sim 35, 4 CFs [122].
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Las curvas mostradas en la figura anterior se corresponden con las medidas
experimentales obtenidas para la celda Cu/HfO,/Pt descrita en la seccion 4.2.4 y que
mostramos en la Figura 56. A diferencia de las curvas representadas en las Figuras 49 y
52 (donde mostramos curvas I-V como ejemplos de ciclos de reset con uno o varios
CFs) la caida de la corriente no es abrupta sino que va disminuyendo de manera
progresiva. A la vista de las curvas de la Figura 60, podemos distinguir dos tipos de
procesos de reset progresivo relacionados con dos diferentes configuraciones de la
estructura de conduccion: reset progresivo por acumulacion de CFs y reset progresivo
producido por un CF muy estrecho.

Reset progresivo por acumulacion de CFs.

En dispositivos con varios CFs, como vimos en la seccion anterior, cada escalon que
aparece en la curva I-V de reset se corresponde con la ruptura de uno de los CFs que
conforman la estructura de conduccién de la celda. En el caso de que haya un gran
numero de CFs, y éstos sean de dimensiones parecidas, los saltos de corriente que se
producen debido a la sucesiva ruptura de estos podrian solaparse y/o concatenarse con
lo que no se puede distinguir una caida definida de la intensidad. En estos casos, las
curvas |-V se componen de una sucesion de pequefias caidas de la intensidad como
podemos ver en los ciclos 34 y 8 de la Figura 60a y la parte inicial de las curvas de la
Figura 60b. Dependiendo de cada combinacion de CFs se puede encontrar una gran
variedad en este tipo de procesos pudiendo tener una pendiente negativa relativamente
regular como ocurre en el ciclo 8 (Figura 60a) o una sucesion de pequefios escalones
que separan intervalos con decrecimiento continuado y progresivo como podemos ver
en los ciclos 34 (Figura 60a) o el ciclo 33 (Figura 60b).

Reset progresivo producido por un CF muy estrecho.

Este tipo de reset progresivo se caracteriza por la presencia de un CF muy estrecho el
cual se disuelve lentamente en comparacion los procesos de reset no progresivos. El
ejemplo mas claro de este proceso lo podemos ver en el ciclo 23 mostrado en la Figura
60a. Como vemos, la caida de corriente desde que comienza a disolverse el CF hasta
gue se rompe se extiende durante unos 0.3 V aproximadamente, para este caso concreto,
mientras que lo habitual es que este proceso no supere unos pocos milivoltios debido al
efecto de la auto-aceleracion [64] (ver Figura 49). En las curvas que se muestran en la
Figura 60b también podemos ver este fendbmeno pero acompafiado por una caida
progresiva previa debido a aglomeracion de varios CFs.

Para entender este fendmeno debemos analizar la Ecuacion (8), que recordamos a
continuacion, la cual da cuenta de la velocidad de difusiéon de la especie metélica que
compone el CF (ver seccion 2.2).
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Existe una gran dependencia de la velocidad con la que se disuelve el CF con la
temperatura (Tcr(z)) y la energia de activacion (E,) al estar incluidos dentro de la
exponencial. Por este motivo, si simulamos un ciclo de reset para un dispositivo con un
CF cilindrico de radio medio (por ejemplo, de 10 nm), la difusién de la especie metélica
tiene lugar de una manera rapida y localizada (Figura 61). En este caso, el aumento de la
temperatura del CF mediante efecto Joule hace que la velocidad de difusion se “dispare”
destruyendo rapidamente el CF, es decir, activado el proceso de autoaceleracion [64].

Figura 61: Concentracién de especie metalica Cc(z) a lo largo del CF en funcién de la tension aplicada a
una celda RRAM de Cu/HfO,/Pt de radio maximo 10 nm (el CF es completamente cilindrico).

Como se puede ver en la Figura 61, la disolucion del CF se produce de manera muy
localizada (en el centro para el caso de los CFs cilindricos). Dado que el proceso de
auto-aceleracion se activa en cuanto la temperatura comienza a subir, debido a la gran
dependencia térmica de la velocidad de difusion, se produce una ruptura muy abrupta.
Esta ruptura produce la consecuente caida, igualmente abrupta, de la intensidad en la
curva I-V de reset correspondiente.

En el caso de un proceso de reset progresivo tenemos un CF muy delgado, en el que su
resistencia interna (ver Ecuacién (5)) y su resistencia de Maxwell (ver Ecuacion (1))
asociada son muy altas, la corriente que circula por €l es muy baja por lo que el
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calentamiento por efecto Joule es muy lento. De este modo, al aumentar la temperatura
lentamente, se puede “contener” la velocidad de difusion evitando asi la destruccion
instantanea del CF. Este efecto lo podemos ver de manera gréfica en la Figura 62, donde
se ha dibujado el parametro Ccr(z) correspondiente a un dispositivo RRAM simulado
con un Unico CF de 0.5 nm de radio mé&ximo en funcién de la posicion a lo largo del CF
y de la tension aplicada a la celda durante el proceso de reset.

Figura 62: Concentracién de especie metalica Cc(z) a lo largo del CF en funcién de la tension aplicada a
una celda RRAM de Cu/HfO,/Pt de radio maximo 0.5 nm (el CF es completamente cilindrico). Para este
tamafio de CF el proceso de reset es progresivo.

Como se observa, este tipo de CFs sufre una suave reduccion del radio del CF durante el
proceso de reset mostrado en la Figura 62. La progresiva reduccion del radio evoluciona
hasta llegar a su completa rotura alcanzando asi el estado de HRS. Este proceso de
destruccion da como resultado la caida progresiva de la intensidad, como por ejemplo la
correspondiente al ciclo 23 (ver Figura 60a), es decir, da lugar a un reset progresivo.

Con el fin de dejar patente la relacion del reset progresivo con el grosor de los CFs, en
la Figura 63 mostramos varias curvas |-V de reset simuladas para varias celdas RRAM
con un Unico CF cilindrico de diferentes grosores.
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Figura 63:; Corriente que circula por una celda RRAM en funcién de la tension aplicada para varios
dispositivos de un Unico CF cilindrico para distintos grosores. Conforme aumentamos el radio del CF
pasamos de un proceso de reset progresivo a uno abrupto [122].

Se puede observar (Figura 63) que los dispositivos que cuentan con un CF delgado
sufren un reset progresivo (0.5 nm, 0.8 nm e incluso el de 1.5 nm). Sin embargo, los
dispositivos con CFs gruesos (5 nm, 10 nm) muestran una caida abrupta de la intensidad
como se esperaba. Comparando todas las curvas queda claro que conforme el radio va
aumentando, y por tanto la intensidad que circula por ellos, el proceso de disolucion de
los CFs se va acortando pasando de un procesos de reset progresivo a uno abrupto.

4.2.4 Fabricacion del dispositivo.

La estructura de la celda de Cu/HfO,/Pt fabricada se muestra en la Figura 64. La celda
RRAM propiamente dicha se corresponde con las tres primeras capas comenzando
desde arriba. El resto de materiales se incluyen para dar mas informacion de la
tecnologia utilizada [112].

1 TE

Cu

HfO,
e

Figura 64: Esquema de la celda RRAM de Cu/HfO,/Pt fabricada por Laboratory of Nanofabrication and
Novel Device Integration, Institute of Microelectronics, Chinese Academy of Sciences.
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La fabricacion de la celda comienza con la deposicion de una ldmina de Pt de 70 nm de
espesor como electrodo inferior (BE) mediante evaporacion por haz de electrones sobre
un sustrato de Ti/SiO,/Si con Ti (10 nm), que se ha creado previamente como superficie
adhesiva entre el BE y el SiO,. Seguidamente se deposita sobre el BE la capa de 20 nm
de HfO, mediante ion beam sputtering. Finalmente, el electrodo superior de Cu (TE) de
100 nm de espesor es depositado por evaporacion mediante haz de electrones y
modelado mediante lift-off.

Colocando las puntas de medida en los contacto BE y TE (ver Figura 64), los
dispositivos son sometidos a ciclos de set/reset a temperatura ambiente usando el
sistema de caracterizacion de semiconductores Keithley 4200-SCS [112]. Durante las
medidas, el BE se mantuvo siempre conectado a tierra mientras que el TE se polariza
segun el proceso que se esté midiendo, es decir, si se esta realizando un ciclo de set o
reset. Las medidas se realizaron aplicando una rampa de tensién creciente entre 0 V' y 2
V para los procesos de reset, suficiente para alcanzar el estado de HRS en todos los
ciclos. Para prevenir la rotura permanente del dieléctrico durante la transicion set, se usd
una intensidad limite (intensidad de compliance) de 0.1 mA la cual es adecuada para
obtener una conmutacion estable con suficiente durabilidad.

4.3 Celdas tipo Ni/HfO,/Si-n".

Como se describié en la seccion 3.2.2.2 podemos encontrar celdas RRAM que
presentan un comportamiento no lineal durante el proceso de reset en el régimen de
bajas tensiones. Uno de estos dispositivos es la celda Ni/HfO,/Si-n* fabricada en el
IMB-CNM (CSIC) de Barcelona.

Al igual que se hizo en la seccién anterior, hemos usado el simulador SIM?RRAM para
reproducir las medidas experimentales implementando para ello el modelo QPC
descrito en la seccién 3.2.2.2 [7]. Tras el correspondiente calibrado, realizado de forma
analoga a la celda Cu/HfO,/Pt, se han obtenido los parametros que se muestran en la
Tabla 8.

Junto con los parametros mostrados en la Tabla 8, que describen los materiales que
componen la celda y los CFs, hemos afiadido aquellos que representan al modelo QPC.
A diferencia de los pardmetros mostrados en la Tabla 8, como cada CF se forma y
evoluciona de diferente manera en cada ciclo set/reset, los parametros asociados al
modelo QPC no son comunes para todas las simulaciones sino que deben de ajustarse
para cada caso concreto. Los pardmetros necesarios para describir el modelo son los
descritos en la Ec. 12, es decir, N, a, @ y . Dado que los tres ultimos estan relacionados
mediante la Ec. 13, por simplicidad se han tomado como valores fijos para todas las
simulaciones @=1.2 eV y £=0.9 mientras que N y « se ajustan para cada CF.
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Parametro Valor

Kin 3WK'm?

h 4x10°WK*'m?
Gox 1.25Q ' m*t

ocro 3x10° Q' m?
ar 5x 107 K™

Kgis 5x10%s?

E. 1.2eV

T 2730 K

Fat 7.8x10™M m

tox 20 nm

Tox 300 K

6co [Ni] 8.33x10°Q ' m*
Gcho [Si-N'] 1.0x 10° Q* m™
Rsetup 13 Q

Tabla 8: Pardmetros utilizados en las simulaciones para caracterizar los materiales que conforman la
celda de memoria Ni/HfO,/Si-n".

Una vez completado el calibrado del simulador, lo hemos usado para reproducir las
medidas experimentales obtenidas para estos dispositivos cuya fabricacion
describiremos en la seccion 4.3.2.
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Figura 65: Intensidad en funcion de la tension aplicada a la celda RRAM Cu/HfO,/Si-n". Las lineas
continuas se corresponden con los resultados obtenidos a partir de las simulaciones realizadas con
SIM’RRAM mientras que las lineas discontinuas han sido obtenidas experimentalmente. En (a) se
representan ciclos de reset con una Unica caida brusca de la intensidad y en (b) tenemos ciclos en los que
aparecen varias caidas.
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Para reproducir las curvas experimentales mostradas en la Figura 65 se usaron CFs con
forma de tronco de cono [95, 80, 96] para crear las estructuras de conduccion, cuyas
caracteristicas se muestran en la Tabla 9. Continuando con la notacion que hemos
seguido en las secciones anteriores, el radio méximo de los CF usados lo denotamos
COMO rcrmax Y la reduccion respecto a éste de la parte mas estrecha del CF, la cual se
encuentra pegada al contacto de Si-n*, se describe por medio del parametro Ccro.

Simulacion ranr”r"]‘;‘X Ccro
Sim 56 9 17% 276 5.5
Sim 59 12 6% 56 4.1
Sim 476 27 60% 500 4.9
Sim 151 30 9.5% | 500 5.2
1.5 6.0% |1 3.9
Sim 211 38 7.00% | 500 0.9
3 5.00% |1 0.9
0.90 8.89% |1 0.9
0.58 13.79% | 1 0.9
Sim1001 |30 9.0% | 500 0.9
3 43% |1 0.9
2.5 25% |1 0.9
2 6.0% |1 0.9

Tabla 9: Relacion de CFs usados en cada simulacion mostrada en la Figura 65 para crear la estructura de
conduccién de cada celda asi como sus correspondientes parametros del modelo QPC. En todos los casos
se han usado CFs con forma de tronco de cono.

Al igual que ocurre con las celdas Cu/HfO,/Pt, se pueden encontrar también dos tipos
de curvas I-V caracteristicas para el proceso de reset: en la Figura 65a mostramos las
curvas |-V correspondientes a estructuras de conduccién compuestas con un solo CF, es
decir, curvas en las que solo aparece una caida brusca de la intensidad. En las curvas de
la Figura 65b aparecen varis escalones durante el ciclo de reset. En estos casos se han
empleado varios CFs para crear sus estructuras de conduccion, concretamente 4 CFs
para los ciclos 1001 y 211 y 2 CFs para el ciclo 151. Las estructuras de conduccion que
forman este tipo de dispositivos se caracterizan por tener un CF principal con forma de
tronco de cono con un rcemax MUy grande (alrededor de los 30 nm) pero estrecho en el
lado opuesto, es decir, con un Ccro bajo acompariado por otros CFs considerablemente
mas delgados (en el caso de haberlos).
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Ademas, en la zona de bajas tensiones, region donde el comportamiento no lineal
modelado mediante el QPC tiene un papel predominante, se reproduce la curva I-V
correctamente en todos los casos. Aun asi, con el fin de verificar que la eleccion de los
pardmetros del modelo QPC ha sido coherente, veamos los valores que toma el
parametro tg (Ec. 13). Teniendo en cuenta todos los valores usados para las
simulaciones mostradas en la Figura 65 (ademas de otras que no se muestran), todos los
valores de tg para los dispositivos analizados aqui estan en el intervalo [0.51, 1.13] nm,
considerando una masa efectiva en el dieléctrico de 0.44m,. Esto significa que el ancho
de la barrera QPC del CF es menor que el 5% de la longitud total del CF en nuestro
estudio, lo cual es aceptable dentro del modelo.

Por dltimo, al igual que hicimos para la celda de Cu/HfO,/Pt, hemos comparado una
serie de valores de corriente y tensiones de reset experimentales (en ambos casos se han
tomado los valores de los RESET 1) con una amplia muestra de curvas I-V provenientes
de un gran ndmero de simulaciones con diferentes estructuras de conduccion (Figura
66). El modelo reproduce con precision los resultados experimentales obtenidos para los
dispositivos RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n".
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Figura 66: Comparacion de las intensidades de reset en funcion de las tensiones de reset de las curvas I-
V experimentales (simbolos rojos) y las curvas |-V obtenidas mediante simulacién (simbolos verdes).
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4.3.1 Efecto de la barrera tinel. Modelo Quantum Point Contact.

Este nuevo mecanismo fisico que se ha afiadido al modelo general respecto al de las
celdas que presentan un comportamiento lineal (ver seccion 4.2), afiade una nueva
componente de resistencia (Rgpc) a la celda que afecta al comportamiento global de la
misma. Esta nueva componente resistiva es la responsable del comportamiento no lineal
de la curva I-V a bajas tensiones.
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Figura 67: (a) Curva I-V simulada para un dispositivo con un solo CF. En (b) tenemos la resistencia del
propio CF (Rcg) v la resistencia asociada a la interface QPC (Rgpc) en funcion de la tension aplicada a la
celda.

En la Figura 67a se muestra la curva I-V correspondiente a la simulacién de un
dispositivo con un Unico CF con forma de tronco de cono. Junto a ella, en la Figura 67b,
mostramos la resistencia correspondiente al CF (Rcr) y la nueva resistencia asociada a
la barrera QPC (Ropc). Ropc €S la predominante a bajas tensiones en comparacion con
Rcr. De este modo, en este rango de tensiones, la corriente del dispositivo esta
controlada principalmente por la resistencia asociada a los caminos cuanticos. Sin
embargo, conforme la tension aplicada va aumentando, Ropc pierde importancia frente a
Rcr en la determinacion de la corriente que circula por el CF. Segun el grosor del CF el
papel de estas resistencias se puede invertir, es decir, que Rcr sea la predominante. En el
momento que la resistencia del CF predomina volvemos al régimen de transporte
ohmico a tensiones altas. Una vez se alcanza la tension de reset, ambas resistencias
divergen debido a la ruptura del CF, alcanzando asi el estado de HRS.
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Figura 68: Temperatura punto a punto a lo largo del CF en funcién de la tension aplicada para el CF
usado en la Figura 67. La ruptura de este CF se produce en la region mas caliente, que coincide con la
zona mas estrecha del mismo.

Aunque se haya afiadido una nueva componente al modelo, ésta solo altera la
conduccion a través de los CFs pero el proceso de ruptura sigue siendo térmico. En la
Figura 68 podemos ver el proceso de reset mostrado en la Figura 67, en términos de la
temperatura del CF en cada punto. La temperatura a lo largo del CF se muestra en
funcién de la rampa de tension aplicada. En el entorno de la tension de reset
encontramos un brusco aumento de la temperatura en la zona méas estrecha del CF (el
CF tiene forma de tronco de cono, la zona mas estrecha se encuentra en z = 20 nm). Esta
subida de la temperatura, junto con el pico de temperatura que se encuentra en la tensién
de reset, es compatible con el proceso de auto-aceleracion que tiene lugar cuando hay
una ruptura del CF (ver seccion 2.1). A la vista de este resultado, queda claro que el
modelo QPC nos permite reproducir el comportamiento no lineal a bajas tensiones sin
alterar los fundamentos del RS descritos anteriormente.

Con el fin de estudiar la influencia del pardmetro « (factor de forma de la barrera QPC)
en la conduccion de la celda, en la Figura 69a mostramos dos curvas I-V simuladas para
sendos dispositivos RRAM con CFs idénticos pero con diferentes valores del parametro
a (ver Ec. 12). Del mismo modo, en la Figura 69b se muestran las resistencias Rcr y
Ropc de las curvas I-V mostradas en la Figura 69a.
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Figura 69: (a) Curvas |-V simuladas para dos dispositivos idénticos con distintos valores de a. En (b) se
muestran sus correspondientes resistencias Rcg Y Ropc €n ambos casos [122].

Como vemos, este parametro tiene una gran influencia sobre la no linealidad de la curva
de corriente a bajas tensiones y también sobre la determinacion de la tension de reset.
Al aumentar el valor de este parametro aumenta el papel que juega la Rgpc en
comparacion con el valor de la Rcg. Esto se debe a que al aumentar el valor de « se
aumenta el ancho de la barrera de potencial en los caminos cuénticos (ver Ec. 13), o lo
que es lo mismo, el ancho de la interfaz QPC (tg).

4.3.2 Fabricacion del dispositivo.

En la Figura 70a podemos ver un esquema de la seccién transversal del dispositivo
Ni/HfO,/Si-n" fabricado en el Institut de Microelectronica de Barcelona, IMB-CNM
(CSIC). Cada una de estas celdas, de area 80 x 80 pm?, fueron fabricadas en obleas de
silicio Czochralski tipo n (100) con resistencia de (0.007-0.013) Qcm. Sobre ellas se
deposité una capa de 20 nm de espesor de HfO, ALD (Atomic Layer Deposition) a
200°C usando tetrakis (dimetilamida)-Hafnio (TDMAH), H,O como precursor y N»
como portador y gas de purga. Después del crecimiento de esta superficie dieléctrica se
realizd un recocido a alta temperatura (800 °C) durante 30 min en un ambiente de No.
Finalmente, el electrodo superior de Ni, de 200 nm de espesor, fue depositado por
magnetron sputtering [92].

Para las medidas de las curvas caracteristica I-V de los ciclos set/reset se ha usado el
analizador de parametros de semiconductores HP-4155B. El voltaje fue aplicado al
electrodo superior de Ni mientras que el sustrato de silicio fue conectado a tierra.

Con el fin de automatizar las sucesivas medidas de las curvas I-V y poder detectar
dindmicamente las tensiones de set y reset, se conectd el analizador de parametros
mediante un bus GPIB (General Purpose Instrumentation Bus) al PC permitiendo asi
controlar las medidas mediante MATLAB. Para la medida de los ciclos de set se fijo,
mediante el software de control implementado en MATLAB, una intensidad de
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compliance de 100 pA la cual es suficiente para permitir que se produzcan estos
procesos preservando la integridad de la celda.
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Figura 70: (a) Esquema de la seccion transversal de la celda Ni/HfO,/Si-n*, (b) curvas I-V
experimentales caracteristicas obtenidas durante las medidas de los ciclos set/reset. En los ciclos set se
empled una intensidad de compliance de 100 pA.

Para este estudio se midieron mas de 3000 ciclos set/reset sucesivos. Una muestra de las
curvas |-V, tanto de set (lineas azules) como de reset (lineas verdes), que se obtuvieron
se puede ver en la Figura 70b.
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5 Métodos de calculo de la tensidn de
reset

5.1 Introduccion.

Ademaés del estudio de los mecanismos internos que controlan el funcionamiento de las
RRAMs también es importante caracterizar estos dispositivos desde el punto de vista
del modelado compacto. Esto quiere decir que es importante definir parametros externos
con los que se pueda caracterizar el comportamiento de la celda [123] con vistas a la
implementacién de modelos matematicos en simuladores de circuitos para asistir en el
disefio de circuitos con RRAMs. Para extraer estos pardmetros es necesario definir
algoritmos numeéricos adecuados para aplicar a los datos experimentales.

De acuerdo con este planteamiento, y como complemento al simulador SIM?RRAM,
hemos desarrollado y analizado varios algoritmos orientados a la extraccion de la
tension de reset (Vreser) de las curvas experimentales [122]. Esta variable es de gran
interés debido a que, ademas de ser un pardmetro al que se puede acceder
externamente, puede usarse para definir la frontera entre los estados de LRS y HRS. No
obstante, definir de manera exacta y univoca qué es esta tensioén de reset no es una
cuestion trivial debido a la gran variabilidad de procesos de reset que podemos
encontrar (procesos de reset con uno o varios CFs, reset progresivo, etc.), como ya
vimos en la seccion 4.2. Aunque esto pueda ser complejo, esta es una de las claves en el
contexto del andlisis fisico y del modelado compacto de los dispositivos RRAM,
teniendo en cuenta que la variabilidad es una de las piedras angulares de la
investigacion en RRAM [13, 124].

Ademas de la variabilidad de los procesos de reset ya comentada, en el analisis de las
curvas I-V experimentales se debe tener en cuenta otros factores en la elaboracion de
algoritmos que nos permitan extraer la tension de reset de manera eficiente. A
diferencia de lo que ocurre con los ciclos de reset simulados, donde conocemos y
controlamos qué estd ocurriendo dentro de la celda en cada instante, en los ciclos
experimentales se pueden solapar varios efectos internos en la operacion de la celda,
ademas del “ruido” propio de toda medida, sin posibilidad de discernir unos de otros.
Por tanto hemos propuesto dos posibles definiciones de la tension de reset, asi como
varios algoritmos de extraccion con el fin de arrojar luz sobre esta importante cuestion.
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5.2 Métodos de extraccion de la tension de reset.

La tension Vgeser NO es un parametro que refleja las caracteristicas fisicas inherentes de
un dispositivo electronico como ocurre, por ejemplo, con la tensién umbral de los
transistores MOSFETSs [125]. Como consecuencia, el procedimiento de extraccion de la
Vreser depende en gran medida de la definicién que se dé para este pardmetro. En esta
tesis se ha optado por las dos definiciones siguientes:

- Vgeser Se corresponde con la tension aplicada a la celda en la que se inicia el
proceso de destruccion de la estructura de conduccion de la celda, es decir, la
tension a la cual se inicia la caida de la intensidad. A esta tension la
denominaremos en adelante Vgso.

- Vgeser Se corresponde con la tension externa aplicada cuando se rompe
completamente el primer CF de la estructura de conduccién, la cual queda
reflejada por una caida brusca de la intensidad. A esta tension la hemos llamado

Vrsk.

En la Figura 71 mostramos los valores que toman cada una de las dos definiciones de la
tension de reset para dos curvas de reset simuladas. Como vemos, la tension de reset
Vgkso, que se corresponde con el inicio de la disolucién del CF, se detecta como el
cambio de la pendiente de la curva, es decir, cuando se encuentra el maximo. Por otro
lado, al corresponderse Vgse con la tension a la que se rompe completamente el primer
CF de la estructura de conduccién, ésta se detecta como la tension a la que se produce
una brusca caida de la intensidad. Segun el tipo de proceso de reset que se dé, la
diferencia entre Vrso Y Vrse pueden variar. En los procesos de reset progresivo (linea
azul de la Figura 71) la separacion suele ser considerable. Conforme el proceso de reset
es mas brusco, estos dos valores se van acercando (linea marrén de la Figura 71) e
incluso pueden llegar a coincidir.
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Figura 71: Corriente en funcion de la tensién aplicada para dos celdas RRAM simuladas con un Gnico
CF. Se han sefialado las tensiones de reset segun las definiciones de Vrso Y Vrse- EnN el caso de la curva
azul (correspondiente a un reset progresivo) estas dos tensiones se encuentran muy alejadas. Conforme el
proceso se hace mas abrupto, estas dos tensiones se van acercando.

No hay que olvidar que las curvas I-V experimentales no tiene un comportamiento tan
“limpio” como las curvas simuladas mostradas en la Figura 71. Por este motivo, es
necesario el desarrollo de algoritmos que permitan detectar estas tensiones de manera
eficiente distinguiéndolas, en la medida de lo posible, de otros efectos. Teniendo en
cuenta todos estos condicionantes, hemos creado varios algoritmos para la deteccion
automatica de la tension de reset sobre las curvas |-V experimentales.

Método 1

Este método esta orientado a la deteccién de la tensién de reset Vgso. Por lo tanto, se
busca la tension a la que se produce el primer descenso de la intensidad sin importar la
magnitud de esta reduccion. Ademas, se requiere que la tension seleccionada sea la
asociada con la intensidad méaxima de toda la curva I-V del proceso de reset.

Esta doble condicion se impone con el objetivo de discriminar la caida de intensidad
que se produce por el inicio de la destruccidn del CF, que es la que nos interesa, de las
caidas que se producen debido al ruido de la propia medida. Ademas, en el caso de que
obtengamos varias tensiones consecutivas cuya intensidad asociada se corresponda con
la intensidad maxima de la curva, nos aseguramos que se escoge la tension en la que
justo se produce el primer descenso de la corriente.



108 Capitulo 5: Métodos de célculo de la tensidn de reset

Método 2

El uso de este método requiere un analisis previo, el cual describiremos mas adelante,
de las curvas experimentales obtenidas para la celda RRAM que esté bajo nuestro
estudio. El objetivo de este método no es el de detectar la primera caida de la intensidad
que se produzca como hace el Método 1, sino que su objetivo es detectar una caida cuya
pendiente este dentro de un rango determinado como se muestra en la Figura 72.
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Figura 72: Corriente en funcidn de la tension aplicada de una celda RRAM simulada. Se describen
graficamente los métodos numéricos utilizados para el Método 1 (circulos) y el Método 2 (rombos) para
extraer Vgeser. LOS datos mostrados son parte de una curva de reset completa (mostrada en la grafica
interior). Notar que la tension Vgeser determinada como la primera caida negativa de la corriente (Método
1) coincide con el maximo de la curva I-V. En el procedimiento descrito por el Método 2 se establece la
Vreser como la primera caida de intensidad con una pendiente menor (mas pronunciada) que la obtenida
mediante la ecuacion (27).

Para definir cual es el rango de pendientes que se quiere detectar como caida producida
como consecuencia de un proceso de reset, previamente se tiene que llevar a cabo un
analisis de las pendientes de las caidas de intensidad que se producen en un conjunto de
curvas experimentales. Despues de dicho andlisis se obtiene una funcion que nos
relacione la magnitud de la intensidad a la que se produce la caida con la pendiente de
ésta.

Se ha aplicado este método a la celda RRAM tipo Cu/HfO,/Pt descrita en la seccion
4.2.4. Tras un analisis de unas 20 curvas I-V de reset hemos realizado un ajuste
polindmico de segundo orden que aproxima la relacion que existe entre la magnitud de
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la intensidad donde comienza la caida (I) y la pendiente con la que ésta cae en este
punto respecto al siguiente, (slp(l)) (ver Figura 72).

slp(I) = —18006 - I2 + 70.54 - 1 + 0.1, (27)

De este modo, la tension de reset se determina como la primera tension donde la caida
de corriente cumple el siguiente requisito: la pendiente de la caida de intensidad debe
ser menor, teniendo en cuenta que ésta siempre serd negativa, que el valor obtenido
usando la Ecuacion (27) (siendo slp(l) la pendiente calculada para la corriente bajo
consideracién). Con este método no sélo buscamos una reduccion de corriente sino que
ademas esta caida debe tener cierto grado de “brusquedad”. Como es logico, cuanto
mayor sea la muestra de curvas I-V empleadas en el andlisis, mejor seran las
predicciones dadas por la Ecuacion (27).

Método 3

El Método 3 obtiene la tension de reset segun la siguiente relacion entre dos medidas
consecutivas de la intensidad:

Vs = Vi si iy < (1 —a)l;, (28)

siendo a un parametro que toma valores entre 0 y 1.

Este método se centra en el analisis del comportamiento de la corriente entre dos valores
de la tension consecutivos, por lo que su eficiencia esta relacionada con el paso de
tension usado para la medida. Si se usa un paso cuyos incrementos de tensién sean
demasiado pequefios, por ejemplo, no se podran distinguir las caidas de intensidad
producidas por un proceso de reset de las producidas por cualquier otro efecto (ruido de
la medida, estados intermedios del proceso de reset entre Vgrso Y Vrsk, €tc.). En
definitiva, para este método es necesario escoger un paso de tensién adecuado como
para poder diferenciar todos los procesos que tiene lugar.

Gracias al parametro de ajuste a este método se puede modular para buscar caidas de la
intensidad de mayor o menor magnitud. Por este motivo, en principio, este método se
podria usar para detectar tanto Vrsp cOmo Vgsk Segun el valor de a. No obstante, con el
fin de ser lo maés eficiente posible desde el punto de vista computacional, no se ha
incluido en este método ningdn filtro para discriminar el ruido experimental. Por este
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motivo, es recomendable usarlo sélo con valores de a que permitan buscar saltos de
intensidad mayores y, por tanto, es adecuado para extraer Vgse.

Método 4

El Método 3 tiene una gran dependencia con el incremento entre los valores de tension
aplicados a la celda RRAM. Este hecho no tiene por qué ser un problema siempre y
cuando el paso sea fijo y suficientemente pequefio. Para los casos en los que esto no
sucede se ha desarrollado el Método 4.

El Método 4 busca una caida de corriente determinada, como ocurre en el Método 3,
pero ahora se elige como referencia la intensidad maxima del ciclo de reset (Iuax).
Usando Iyax, referenciamos todo el proceso de extraccién a un parametro que es
independiente de la forma que se haya realizado la medida. De este modo evitamos el
problema de la variacién de los pasos de tension. Siguiendo este planteamiento la
tension de reset se detecta del siguiente modo:

Ves2 = Visiliyg < (1 —Db)Iyax. (29)

En este caso se usa el parametro de ajuste b, el cual se encontrard siempre dentro del
intervalo [0, 1].

Al igual que ocurre con el Método 3, a este método tampoco se le han afiadido filtros
orientados a la eliminacion del ruido experimental por lo que su aplicacidn se centra en
la obtencién de Vgse.

Método 5

Con el objetivo de comparar y abarcar el mayor nimero de posibilidades en cuanto a los
métodos de extraccion de la tension de reset se ha propuesto este método.

En esta ocasion se utiliza un criterio arbitrario y fijo para todas las curvas, es decir, se
detecta la tension de reset como la primera tensién donde la intensidad sea inferior a un
cierto valor arbitrario I wt. Ademas, como es logico, la tension detectada debe
encontrarse en la region de pendiente negativa de la curva I-V, o lo que es lo mismo, en
la region de disminucién neta de la intensidad.

A diferencia de los metodos anteriores (Método 1 — 4) este metodo no se cifie a las
definiciones dadas de Vgrso ¥ Vrse para extraer la tension de reset sino que lo hace de
forma arbitraria. Por esta razén, como veremos en la siguiente seccién, en algunos casos
este método se ha mostrado totalmente ineficiente al no obtener ninguna tensién de
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reset asociada a ciertas curvas. No obstante, en los casos en los que si se obtiene un
resultado, la tensidn resultante se podria asociar con la definicion de Vgse.

5.3 Aplicacion de los métodos de calculo de la tensidn de reset.

Como vimos en la seccién 4.2 son varios los tipos de procesos de reset que podemos
encontrar para una misma celda a lo largo de una serie de ciclos set/reset. Para analizar
los pros y contras de cada uno de los métodos de extraccion de la tension de reset
hemos seleccionado una serie de curvas experimentales que abarcan todos los posibles
tipos de ciclos de reset (ver Figura 73) que puede presentar la celda RRAM del tipo
Cu/HfO,/Pt (ver seccion 4.2.4). En la Figura 73a tenemos una series de ciclos de reset
con multiples CFs (ver seccion 4.2.2), en la Figura 73b encontramos ciclos de reset
progresivos (ver seccion 4.2.3) y por Ultimo procesos reset con un solo CF en la Figura
73c (ver seccion 4.2.1).

A continuacion analizaremos los resultados obtenidos al aplicar cada uno de los
métodos de extraccion de Vgeser a las curvas seleccionadas.

Meétodos 1,2y 5

Hemos empleado los métodos 1, 2 y 5 para obtener la tension de reset del conjunto de
curvas |-V de reset seleccionadas como muestra. En la Tabla 10 mostramos los
resultados obtenidos en cada caso:

Método 1 Método 2 Método 5
Vrs (V)  Irs(A)  Vrs(V) Irs(A)  Vrs(V) Irs(A)
8 0.157 2.48-10" | 0.157 2.48-10" 1 0.253 1.86-10"
23 0.379 9.05-10"* ] 0.379 9.05-10" | 0.743 8.42-107
34 0.278 9.38-10* | 0.278 9.38-10* | 0.445 1.75-10"
30 0.379 8.32:10° | 0.435 5.48-10° | 1.066 1.53-10"
33 0.425 4.92-10" | 0.425 4.92-10" | 0.715 1.81-10"
35 0.352 7.91.10* | 0.352 7.91.10* 10.838 1.78-10"
40 0.997 3.86-107 | 1.044 2.89-10° | 1.048 8.31-10°
64 0.340 1.21-10" | 0.340 1.21-10" | NA NA

77 0.129 4.93-10° | 0.129 4.93-10° | NA NA

Tabla 10: Valores de Vgeser € lreser Obtenidos al aplicar los Métodos 1, 2 y 5 a las curvas de reset
experimentales seleccionadas como muestra del comportamiento de la celda RRAM tipo Cu/HfO,/Pt.
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Con el fin de clarificar los resultados de la Tabla 10 y facilitar su andlisis se han
dibujado estos resultados en la Figura 73. Los métodos 1 y 2 dan buenos resultados y
muy parecidos entre ellos.

El Método 1 es muy interesante ya que esta vinculado al valor de la corriente maxima
(Imax) de la curva. Como consecuencia, este método también localiza otro valor de
referencia como es esta intensidad ademas de obtener Vgso.

El Método 2 obtiene resultados semejantes a los que obtiene el Método 1 pero con la
desventaja que requiere un mayor coste computacional a lo que hay que sumarle el
andlisis previo. No obstante, debemos recordar que este método permite una mayor
versatilidad a la hora de definir la tension de reset.

El Método 5 es el que se ha mostrado como el menos eficaz. Como vemos en la Figura
73 se ha definido como intensidad de referencia It = 0.2 mA. Como se ha
comentado, este método no tiene en cuenta ninguna propiedad fisica o de
funcionamiento para detectar Vgresgr. Por esta razén podemos encontrar tensiones de
reset a medio camino de la disolucion total de la estructura de conduccion como ocurre
en las curvas mostradas en la Figura 73b. También este método se ve afectado por el
paso usado en la rampa de tension. En el ciclo 23 (ver Figura 73a) vemos que la Ireset
detectada esta muy alejada de la I vt debido a que no hay ninguna medida intermedia
entre la intensidad mayor que I v y la menor. Por Gltimo, como vemos en la Figura
73c, se puede dar el caso en el que el método no de ningun resultado. Esto se debe a que
toda la curva I-V de reset tiene una intensidad menor que la Iyt como ocurren en los
ciclos 64y 77.

En definitiva, eliminado el Método 5, que se ha mostrado totalmente ineficaz, los
Métodos 1 y 2 se muestran como unos buenos algoritmos de extraccion de la tension de
reset. La eleccion de uno y otro dependera de las necesidades de rendimiento y
versatilidad que requiera el usuario.
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Figura 73: Corriente medida en funcion de la tension aplicada en una celda RRAM. Se han afiadido los
resultados dados por los Métodos 1, 2 y 5 para los valores de Vgeser-
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Método 3

Comencemos ahora el estudio de la tension de reset con el Método 3. La clave de este
método es la correcta eleccion del pardmetro a. En este caso hemos utilizado diferentes
valores del pardmetro a (0.1, 0.2, 0.3, 0.4 y 0.5). Los resultados obtenidos los
mostramos en la Tabla 11.

8 [0.169 2.48-10*[0.352 1.29-10“ |0.385 3.94-10° |0.515 1.60-10° |0.572 3.68-10°
23 |0.525 6.99-10*|0.628 5.89-10* |0.729 2.64-10" |0.729 2.64-10* [0.729 2.64-10"
34 [0.297 9.25-10%]0.361 4.31-10"]0.844 2.23-10° [0.844 2.23-10° [0.844 2.23-10°
30 |0.414 7.34.10°]0.599 4.53-10*]1.265 8.52:10° [1.265 8.52-10° [1.594 2.21.10°
33 |0.425 4.92.10*]0.479 4.17-10*]0.479 4.17-10" |0.479 4.17-10* [1.530 3.80-10°
35 [0.352 7.91-10*0.447 4.05-10*]1.330 7.41-10° [1.502 1.97-10° [1.502 1.97-10°
40 |1.038 3.71-107 |1.038 3.71-10° |1.044 2.89-10° |1.044 2.89-10% [1.043 1.60-10”
64 [0.340 1.21.10%]0.352 1.03-10*]0.364 6.25-10° [0.364 6.25-10° [0.364 6.25-10°
77 |0.138 4.50-10°[0.143 3.90-10° |0.143 3.90-10° |0.143 3.90-10° [0.143 3.90-10°

Tabla 11: Valores de Vgeser € lreser Obtenidos al aplicar el Método 3 a las curvas de reset experimentales
seleccionadas como muestra del comportamiento de la celda RRAM tipo Cu/HfO,/Pt. EI método se ha
aplicado tomando distintos valores del parametro a.

En la Figura 74 hemos representado todos estos resultados con el fin de poder
analizarlos mas facilmente. Para los dispositivos con un solo CF este método es muy
eficiente para todos los valores del parametro a, como podemos ver en la Figura 74c.
Por el contrario, si el dispositivo tiene un comportamiento progresivo o su estructura de
conduccién estd compuesta por varios CFs, los resultados cambian mucho con la
eleccion que se haga de a (Figuras 74a y 74b). En estos casos, los valores obtenidos se
encuentran bastante dispersos a lo largo de la curva I-V. Ademas, este efecto es mas
pronunciado si las curvas presentan una caida abrupta seguida de un reset progresivo
como ocurre en las curvas mostradas en la Figura 74b.

No obstante, debe observarse que para a=0.1 los resultados que se obtienen son
semejantes a los obtenido usando los Métodos 1 6 2. Como se enfatiz6 en la seccién
anterior, segun el valor usado para el parametro a este método se podria usar para
calcular tanto Vgrsg COMO VRsE.
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Figura 74: Corriente medida en funcion de la tension aplicada en una celda RRAM. Se han afiadido los
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Meétodo 4

Al igual que se ha hecho con el método anterior, el Método 4 tambien se ha puesto a
prueba con el mismo conjunto de curvas de reset seleccionadas para distintos valores
del parametro b (0.1, 0.2, 0.3, 0.4 y 0.5). Los resultados obtenidos se muestran en la
Tabla 12:

8 0.169 248.10*0.179 2.17-10]0.305 1.78-10*]0.305 1.78-10*|0.352 1.29-10™
23 |0.458 8.30-10*]0.479 7.84.10" [0.525 6.99-10* |0.628 5.89-10“ [0.638 4.55-10"
34 ]0.297 9.25-10*]0.313 7.64-10 [0.312 7.64-10* |0.337 6.31-10“ [0.344 5.15-10"
30 |0.396 7.98:10°]0.414 7.34-10°[0.424 6.38-10° [0.434 5.48-10° |0.440 4.51.10°
33 |0.425 4.92:10*]0.479 4.17-10" [0.479 4.17-10" |0.479 4.17-10“ |0.479 4.17-10"
35 |0.352 7.91-10*]0.371 6.97-10* [0.392 5.74-10" |0.415 5.35-10“ |0.447 4.05-10"
40 [1.038 3.71-10%|1.038 3.71-10° |1.044 2.89-10° |1.044 2.89-107 |1.044 2.89-10”
64 |[0.340 1.21-10*0.352 1.03-10“]0.352 1.03-10*|0.358 8.03-10° |0.364 6.25-10°
77 ]0.138 4.50-10° |0.138 4.50-10° [0.143 3.90-10° |0.143 3.90-10° [0.143 3.90-10°

Tabla 12: Valores de Vreser € lreser Obtenidos al aplicar el Método 4 a las curvas de reset experimentales
seleccionadas como muestra del comportamiento de la celda RRAM tipo Cu/HfO,/Pt. EI método se ha
aplicado tomando distintos valores del parametro b.

Los resultados de la Tabla 12 han sido representados en la Figura 75. Podemos ver,
como viene siendo habitual, que este método también trabaja bien (incluso mejor que
los métodos previos) para los dispositivos con un Gnico CF que presentan una abrupta
caida de la corriente (Figura 75c). En comparacion con el Método 3 para las curvas con
diferentes tipos de reset progresivo (Figuras 75b y 75c) este método trabaja mejor y es
menos variable con el parametro b. En efecto, obsérvese que la dispersion de las
tensiones de reset es baja para los distintos valores de b. Esto es una gran mejora, en
comparacion con el Método 3, particularmente sensible para las curvas mostradas en la
Figura 75b. También mejora los resultados de las curvas de la Figura 75a. No obstante,
para el ciclo 23 al ser un reset progresivo “puro” los resultados presentan una cierta
dispersion. En el ciclo 8 también se observa esta dispersion pero en menor grado.

En este caso, b=0.3 se muestra como la mejor opcion, teniendo en cuenta las tensiones
de reset obtenidas.
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Figura 75: Corriente medida en funcion de la tension aplicada en una celda RRAM. Se han afiadido los

resultados para Vreser dados por el Método 4 usando distintos valores del pardmetro b.
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A la vista de los resultados obtenidos para cada método, ninguno de ellos destaca como
la mejor opcidn a la hora de extraer Vgeser. NO obstante, queda claro que existe una
mayor exactitud en los resultados obtenidos considerando la definicion de tension de
reset Vrso. ESto se debe a que, tal como se definid esta tension, la interferencia o mezcla
de los distintos fenémenos fisico y evolucion de los diferentes filamentos es mucho
menor para Vgsp que para Vgse. Ademas, el uso de un parametro independiente del
método de medida como es Iuyax (ver métodos 1 y 4) hace que la extraccion de la
tension de reset sea mucho mas exacta y estable ante los distintos tipos de ciclos reset
que se pueden producir.

En algunos casos (ver las Figuras 73c, 74c o 75c) los valores de Vgrso Y Vrse €Stdn muy
cerca a pesar de corresponderse con diferentes estados del proceso de disolucién del CF.
Este hecho se debe a la presencia del fendmeno de la autoaceleracion que precipita la
disolucion del CF [64, 6] cuando se activa el proceso de reset. Gracias a este fendmeno,
la mayoria de los procesos de reset que se producen, el inicio de la ruptura del CF y la
ruptura completa de éste estdn muy cerca (desde el punto de vista de la tension
aplicada). Esto hace que en muchas ocasiones las dos definiciones de la tension de reset
coincidan casi en el mismo valor de la tension aplicada. Este hecho no ocurre en los
procesos de reset progresivo (ver Figura 71).

Las caracteristicas de la fabricacion de cada dispositivo pueden conducir a que cada tipo
de celda se comporte de una manera diferente. Un ejemplo claro de esto es el
comportamiento puramente 6hmico de las celdas Cu/HfO,/Pt y la celda Ni/HfO,/Si-n"
con su comportamiento no lineal (ver seccion 4). Desde este punto de vista, los métodos
de extraccion modulables a través de un parametro, como son los Métodos 3y 4, son de
gran interés ya que pueden ser particularizados rapidamente para cada tipo de estructura
y comportamiento sin la necesidad de formular nuevos algoritmos.
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Caracterizacion de los mecanismos
de transporte. Tension Umbral de
reset

6.1 Introduccion.

En todos los estudios realizados hasta ahora hemos utilizado las tensiones y sus
correspondientes intensidades de reset como Unicos parametros para caracterizar los
procesos de conmutacion resistiva. Como hemos visto, podemos extraer mucha
informacién de los mecanismos fisicos que intervienen en el proceso de RS. No
obstante, en el Capitulo 4 se demostr6 que para ciertos tipos de RRAM, en nuestro caso
para la celda Ni/HfO,/Si-n*, encontramos dos mecanismos distintos para el transporte
de la carga: uno de caracter 6hmico a través de los CFs metélicos y el segundo con
efectos cuanticos a través de una barrera de potencial en la interface HfO,/Si-n". La
competencia entre estos dos mecanismos de transporte de carga se ve reflejada en un
cambio de la curvatura de la curva I-V del proceso de reset como mostramos en la
Figura 76. De este modo, como ya vimos en la seccion 3.2.2, a bajas tensiones el
transporte a traves de la barrera es el mecanismo que mas influencia tiene, mientras que
a altas tensiones la variacion de la resistencia del CF es la predominante. En este
contexto, encontrar un nuevo parametro que dé cuenta del balance de cada uno de estos
efectos es de gran utilidad.
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Figura 76: (a) Curva I-V simulada para un dispositivo RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n* (linea continua). Las
lineas discontinuas representan la curvatura que presenta la curva |-V antes (céncava, linea roja) y
después (convexa, linea azul) de la Tension Umbral de reset, Vryy reser (Simbolo naranja). (b) Derivada de
la intensidad en funcién de la tensién aplicada. La tension donde se alcanza el maximo de esta curva se
define como Tension Umbral de reset, Vi reser (Simbolo naranja).



120 Capitulo 6: Caracterizacién de los mecanismos de transporte. Tension Umbral de reset

Dado que existe este cambio de curvatura en la curva 1-V de reset (ver Figura 76a),
proponemos definir este nuevo pardmetro como la tensién a la cual se alcanza el
maximo de la derivada de la corriente en funcion de la tension aplicada durante el
proceso (Figura 76b). A esta tension la hemos llamado Tension Umbral de reset,
V1H_reser (Simbolo naranja en la Figura 76a 'y 76Db).

En la Figura 77 mostramos tres curvas |-V experimentales (lineas continuas) y sus
correspondientes derivadas (lineas discontinuas). En los tres casos encontramos que la
derivada de la intensidad presenta un maximo (simbolo cuadrado), que se corresponde
con el parametro Vry_reser.
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Figura 77: Curvas |-V experimentales (linea continua) y sus correspondientes derivadas numéricas (linea
discontinua) de un dispositivo RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n* (ver seccion 4.3). La tension para la cual se
presenta el maximo de cada derivada define la tension umbral de reset, Vry_geser (Simbolos cuadrados).

El célculo numérico de las derivadas se ha realizado aplicando las técnicas usadas para
la extraccion de pardmetros para otros dispositivos [126, 127]. No obstante,
previamente ha sido necesario aplicar otros métodos matematicos [127] con el objetivo
de reducir el ruido de la medida.

6.2 Fundamentos y determinacién de la Tension Umbral.

Si aproximamos, de forma muy general, el comportamiento de un dispositivo RRAM al
de un circuito con una sola resistencia (ver esquema en la Figura 78), podemos analizar
el cambio de la curvatura que presenta la funcion I-V con facilidad. En la Figura 78



6.2 Fundamentos vy determinacién de la Tension Umbral 121

mostramos la curva I-V correspondiente a este circuito (ver esquema en la Figura 78)
donde hemos consideramos tres casos posibles: la resistencia es contante, creciente o
decreciente con la tension aplicada (en la grafica interior de la Figura 78 se muestra la
evolucion de la resistencia). Si la resistencia es decreciente la curvatura de la intensidad
es concava mientras que si es creciente ésta es convexa.
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Figura 78: Curvas |-V correspondientes al circuito cuyo esquema se encuentra representado dentro del
grafico. Se han considerado los casos en los que la resistencia es constante, creciente o decreciente con la
tension aplicada. La evolucion de la resistencia en funcion de la tensién aplicada se ha representado en la
grafica interna.

De este modo, a la vista de este resultado, para estudiar el comportamiento de la curva I-
V de nuestro dispositivo RRAM podemos centrarnos en la evolucion de la resistencia
total. En concreto, siguiendo con la analogia mostrada en la Figura 78, debemos
estudiar la inversa de la resistencia ya que segin la Ley de Ohm la relacion entre la
intensidad y la tension es | = R™ - Vqpp. En la Figura 79a mostramos la inversa de la
resistencia, calculada como la derivada de la intensidad en funcion de la tension
aplicada (Figura 76b).
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Figura 79: (a) Inversa de la resistencia total del dispositivo en funcion de la tension aplicada. (b)
Derivada de la inversa de la resistencia total en funcion de la tension aplicada. Vryy geser (Simbolo naranja)
se puede definir como la tension en la que se encuentra el maximo de la inversa de la resistencia total, el
cual se corresponde con el maximo de la derivada de la corriente, o como la tension a la que se produce el
cambio de tendencia en la evolucion de la resistencia.

Como vemos en la Figura 79b, en donde hemos representado la derivada de R™ en
funcién de la tensidn aplicada, el cambio de curvatura de la intensidad (ver Figura 76a)
se debe al cambio de la tendencia en la evolucion de la resistencia total del dispositivo.

En nuestro modelo, esta resistencia total se corresponde con la suma de cuatro
aportaciones: la resistencia de la estructura de conduccidn, la resistencia proveniente de
la barrera de potencial en la interfase HfO,/Si-n*, la resistencia de Maxwell y la
resistencia setup (ver seccion 2.2). Dado que lo que nos interesa en este caso es la
variacion de estas resistencias a lo largo de la rampa de tension, no su valor concreto,
centraremos nuestra atencion sobre las dos primeras ya que son las que varian a lo largo
del proceso de reset. En la Figura 80, hemos representado la resistencia del CF (Rcg) vy
la resistencia asociada a la corriente tinel descrita con el modelo QPC (Rgpc) en funcion
de la tension aplicada. Como vemos, a bajas tensiones Ropc disminuye progresivamente
su valor mientras Rcg permanece practicamente constante (Figura 80). El
comportamiento de Rqpc produce el decrecimiento de la resistencia total, que se traduce
en una evolucién de la intensidad con una curvatura concava (Figura 76). Una vez
alcanzada Vry reser esta tendencia se invierte, es decir, la resistencia Rgpc disminuye
mas lentamente tomando el papel predominante la variacion de la resistencia del CF por
su dependencia con la temperatura (ver Ecuaciones (3) y (5)). Ademas, dado que la
variacion de Rcr es creciente, en contraposicion al comportamiento que presentaba Ropc
a bajas tensiones, se produce el ya mencionado cambio de la curvatura de la curva I-V
de cdncavo a convexo (ver Figura 76).



6.2 Fundamentos vy determinacién de la Tension Umbral 123

TH_RESET

10° ¢ . ; . . .

s | l
g ¢ : :
3 |
c I
5 :
R |
(2] |
g 10° /
R
2 : RQF'C
10 s 1 s 1 L 1 [} 1 | N
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2

Vapp (V)

Figura 80: Resistencia del CF (R¢r) y resistencia asociada a la corriente tinel definida en el modelo QPC
(Rorc) en funcion de la tension aplicada. El balance de las variaciones de las resistencias antes y después
de la V1_reser da como resultado la variacion de la curvatura de la curva 1-V de reset (Figura 76).

En definitiva, el balance entre las variaciones de estas dos componentes de la resistencia
define el comportamiento de la curva de intensidad del dispositivo. Por esta razon se
hace necesario estudiarlo.

La resistencia Rcg depende principalmente de la temperatura, ya que la conductividad
eléctrica depende de ella (ver ecuacién (3)), y de la forma del CF (ver ecuacion (5)).
Dado que, como se demostré en el Capitulo 4, en la mayoria de los casos la variacion de
la forma del CF es muy rapida justo en el entorno de la tension de reset, nos
centraremos en el estudio de su dependencia con la temperatura del CF. Esto lo haremos
mediante la variacion del coeficiente térmico de la conductividad eléctrica del CF, ar
(ver ecuacion (3)). Variando este parametro se modifica el peso de la dependencia
térmica de la componente 6hmica. En la Figura 81a mostramos las curvas I-V de reset
para un mismo dispositivo variando el pardmetro ot desde 0 hasta 0.1. En la Figura 81b
mostramos las correspondientes derivadas de las curvas que mostramos en la Figura 81a
junto con sus correspondientes Vry reset.

Del mismo modo, como mostraremos en el Capitulo 7, la barrera de potencial, o lo que
es lo mismo Rgpc, depende de la temperatura. Esta dependencia la hemos modelado
como una variacion del ancho de la barrera en funcion de la temperatura, la cual
modificamos variando el factor de forma del potencial parabolico, a (ver ecuacion (13)).
En la Figura 81c mostramos las curvas I-V de reset simuladas para el mismo dispositivo
variando ahora el pardmetro o del modelo QPC (dejando constante ar) desde 0 hasta 5.
Del mismo modo, en la Figura 81d, mostramos las derivadas de estas curvas I-V junto
con la tension Vry_greser de cada una de las simulaciones.



124 Capitulo 6: Caracterizacién de los mecanismos de transporte. Tension Umbral de reset

Vemos en la Figura 81b que V4 reser aumenta cuanto menor es or. Esto se debe a que
cuanto menor es ar menor es la dependencia de Rcr con la temperatura como se deduce
de la ecuacion (3). En definitiva, la variacion de Rqpc predomina sobre la variacion de
Rcr. Notar que, para ar=0.0, sigue existiendo el cambio de curvatura aunque se haya
anulado la dependencia térmica de la resistencia del filamento. Esto es debido a que,
como comentamos anteriormente, Rce también depende de la forma de filamento,
concretamente de la variacion de grosor asociada al proceso de reset. Por este motivo,

aunque podemos encontrar una Vry reser €Sta es practicamente igual a la tension de
reset.
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Figura 81: Curvas I-V simuladas para un dispositivo RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n* donde (a) cambia la
dependencia térmica de la conductividad eléctrica del CF mediante la variacién del coeficiente térmico ar
0 (c) cambia la barrera de potencial variando el ancho de la barrera a través del parametro o. En (b) se
muestra las derivadas de las curvas de intensidad mostradas en (a). En (d) se representan las derivadas de
las curvas de intensidad mostradas en (c). En todas las simulaciones se ha empleado una estructura de

conduccién de un solo CF con forma de tronco de cono de dimensiones iniciales rcem=30 nm y
CCFOZS%.

Si aumentamos ahora o, también crece Vry_reser COMo vemos en la Figura 81d. En este
caso, a mayor a« mas ancha es la barrera de potencial, es decir, mayor es la resistencia
asociada a la conduccion tunel en comparacion con Rcg, que en este caso no cambia su
dependencia. En la Figura 81c se muestra que la concavidad de la curva crece con el
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parametro o. Si eliminamos la barrera de potencial, es decir, cuando fijamos ¢=0.0, ya
no podemos encontrar una Vry_reser. ESto es coherente con el modelo, si no hay barrera
de potencial la componente cuéntica de la resistencia desaparece, siguiendo un
comportamiento totalmente éhmico durante todo el proceso de reset. Ademas, si nos
fijamos en su correspondiente curva I-V de la Figura 81c, ésta presenta una curvatura
Unicamente convexa, acorde a este comportamiento resistivo.

Con el fin de resumir todos los resultados expuestos hasta ahora, en la Figura 82
mostramos como evoluciona Vry_greser en funcion de a y ar para distintos grosores de
filamento.
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Figura 82: Tension umbral (V1 reser) en funcion del coeficiente térmico de la conductividad eléctrica
del CF, a7 (lineas continuas) y del factor de forma del potencial parabélico, o (linea discontinua) para tres
CFs diferentes. Para estas simulaciones se han empleado estructuras de conduccion de un Unico CF con
forma de tronco de cono cuyas dimensiones son (rcemax=30, 20, 10 nm, Ccro=1%).

Como se observa en la Figura 82, el aumento de ar produce un crecimiento de la
dependencia térmica de la Rcr lo que produce el aumento de la region de predominancia
Ohmica, es decir, V4 reser disminuye. Del mismo modo, al aumentar a predomina la
componente cuantica sobre la variacion resistencia de la resistencia total. En otras
palabras, aumenta la regién concava de la curva I-V de reset.

Siguiendo el mismo método usado para obtener los resultados que mostramos en la
Figura 77, hemos calculado Vry_greser para una gran serie de mas de 2000 ciclos de reset
experimentales correspondientes a la celda tipo Ni/HfO,/Si-n" descrita en la seccion 4.3.
Los resultados obtenidos se muestran en la Figura 83a acompafiados por las
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correspondientes Vgeser de cada ciclo, calculadas previamente en la seccion 4.3 (Figura

66).
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Figura 83: (a) Distribucion de Veeser Y Vi reser extraida de 2000 curvas |-V de procesos de reset
experimentales consecutivos para el dispositivo Ni/HfO,/Si-n" (seccion 4.3). (b) Vy_geser €n funcion de
Vreser para los 2000 ciclos. Se ha obtenido una relacion lineal entre estas dos variables con un coeficiente
de correlacion R=0.956.

En la Figura 83a, la distribucion de Vry reser tiene caracteristicas similares a la de
Vgeser, Siendo Vry reser entre 0.5 y 1 V més baja que Vgeser. Ademas, ambas
distribuciones estan altamente correlacionadas como muestra la Figura 83b (coeficiente
de correlacion lineal R = 0.956). Este resultado es de gran interés ya que Vry reser, @
parte de la informacion sobre los mecanismos resistivos que nos aporta, abre la puerta a
la posibilidad de estimar el valor de Vgeser de manera anticipada. De esta manera,
teniendo en cuenta que el valor de V1 reser €S menor que Vgeser, podriamos adecuar de
manera dinamica el limite a la tension aplicada para cada ciclo aumentando asi su
eficiencia temporal, a la vez que se disminuye el estrés al que se somete la celda.

Para algunas de las curvas I-V de reset experimentales no se ha podido determinar
V1H_reser. Las razones por las que puede ocurrir este hecho son varias. Como vimos en
la Figura 81d, si la barrera de potencial es muy estrecha, es decir, el parametro « del
modelo QPC es bajo, Vr+ reser aparece a muy bajas tensiones. Este hecho dificulta su
calculo debido a que las curvas experimentales presentan ruido que puede enmascarar la
extraccion. Ademas, como apuntamos en la seccion anterior, previamente al célculo de
la derivada numérica de la intensidad es necesario aplicar métodos numéricos
avanzados para reducir este ruido numérico. Estos métodos, por lo general, no son tan
eficientes en los extremos de las curvas bajo estudio. Este mismo problema puede
ocurrir también a la hora de calcular Vry reser en los ciclos donde la componente
ohmica es pequefia y Vti_reser S€ encuentra muy cercana a Vreser.
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En definitiva, la Tension Umbral del proceso de reset (Vry_reser) €S un parametro que
nos permite obtener informacion de la relacion que existe entre las variaciones de las
dos principales componentes de la resistencia total del dispositivo: Rce Y Rgpc. Como
hemos demostrado, en las RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n* predomina la componente
cuantica a bajas tensiones. De este modo, la curva 1-V de reset presenta una curvatura
concava caracteristica de este hecho. Una vez alcanzado la Tension Umbral, la variacion
de la resistencia del CF predomina porque la estructura de conduccién comienza a
calentarse por efecto Joule. De nuevo, este hecho se ve reflejado en la curva I-V
cambiando su curvatura de concava a convexa.

V1 reser SOlo es un parametro de caracterizacion para las RRAM que presenten
mecanismos cuanticos de conduccion. Por esta razon, para dispositivos, como por
ejemplo, la celda tipo Cu/HfO,/Pt, que también ha sido objeto de estudio en esta tesis
(seccion 4.2), éste parametro carece de sentido ya que la conduccion tiene Unicamente
caracter 6hmico en todo el rango de tensiones.
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Influencia de la temperatura
externa sobre las tensiones vy
corrientes de reset

7.1 Introduccion.

Un paso esencial en el camino hacia el uso de las memorias RRAM como dispositivo de
almacenamiento masivo comercial es el de su caracterizacion a diferentes temperaturas
externas. En los dispositivos comerciales, como puede ser por ejemplo un pendrive, la
temperatura de trabajo de cada una de las celdas que conforman el array de la memoria
no es la ambiente, ya que el propio funcionamiento del dispositivo hace que éste se
caliente. Del mismo modo, hay que considerar la posibilidad del uso de estos
dispositivos en entornos con temperaturas extremas.

Por estos motivos, el analisis y la caracterizacion de estos dispositivos a diferentes
temperaturas externas son esenciales. Ademas, dado que la mayoria de los mecanismos
fisicos que intervienen en el proceso de conmutacion resistiva estdn térmicamente
asistidos [128], este estudio también nos serd de gran ayuda para entender el papel que
juega cada uno de ellos.

En este capitulo nos ocuparemos de esta cuestion analizando los resultados obtenidos
experimentalmente por el IMB-CNM (CSIC) para la celda tipo Ni/HfO,/Si-n" descrita
en la seccion 4.3 y comparandolos posteriormente con los obtenidos a partir de la
simulaciones realizadas con el simulador SIM’RRAM. Del mismo modo analizaremos
el papel de cada mecanismo fisico en juego (dependencia térmica de la conductividad
eléctrica, resistencia de Maxwell, etc.) durante el proceso de reset y su dependencia con
la temperatura [8].

7.2 Resultados y analisis de la dependencia téermica del proceso de
reset.

Para el estudio del efecto de la temperatura externa sobre el comportamiento de la celda
RRAM se ha sometido un dispositivo tipo Ni/HfO,/Si-n* (ver seccion 4.3) a una gran
cantidad de ciclos set/reset mientras se aumentaba la temperatura externa. Este aumento
de la temperatura externa se llevo a cabo, en incrementos de 30 °C cada 50 ciclos
aproximadamente, desde los -40 °C hasta los 200 °C, como se puede ver en la Figura 84
[129]. Después de haber obtenido las curvas I-V de cada ciclo de reset se ha procedido a
la extraccion de las correspondientes tensiones de reset experimentales, Vgreser, (Figura
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84a) y sus intensidades de reset asociadas, Ireset, (Figura 84b) haciendo uso del Método
4 de extraccion de los parametros de reset expuesto en la seccion 5.2. Para la aplicacion
de este método se considerd una reduccion minima del 30% (b = 0.3, ver ec. (29)) de la
intensidad limite para detectar esta tension.
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Figura 84: Vreser () € Ireser (b) en funcién del ciclo set/reset realizado. La serie de ciclos set/reset que
se muestra se ha realizado aumentando la temperatura 30 °C cada 50 ciclos aproximadamente. Las
medidas experimentales se corresponden con una celda RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n* (ver seccion 4.3.2) y
se han representado con simbolos huecos mientras que los resultado simulados se han representado
mediante simbolos rellenos. Para hacer més patente el descenso de Vreser € lreser con los ciclos se ha
afiadido una linea morada que sigue el comportamiento medio de todos los ciclos.

Del mismo modo, también se han simulado varios ciclos de reset similares a los ciclos
experimentales con ayuda del simulador SIM?RRAM. En la Figura 84 se muestran los
resultados obtenidos de Vgeser € lreser para una serie de simulaciones de ciclos reset
(simbolos sélidos). Estas simulaciones se han realizado escogiendo tanto las
dimensiones de los CFs que forman la estructura de conduccién como los parametros de
la barrera de potencial del modelo QPC (ver seccién 3.2.2.2) de manera aleatoria dentro
de los rangos fisicamente admisibles.

Tanto los datos experimentales como los simulados presentan un decrecimiento de
Vreser € lreser conforme aumenta la temperatura externa, como se puede ver en la
Figura 84 con ayuda de las lineas de tendencia media de todos los resultados obtenidos.
Este resultado es esperable y coherente con nuestro modelo ya que los mecanismos que
controlan el proceso de disolucién de los CFs (difusién de las especies metalicas que
forman los CFs, dependencia térmica de las diferentes resistencias, etc.) estan
térmicamente asistidos. Como ya se ha comentado en el Capitulo 2, el proceso de reset
se lleva a cabo mediante la disolucion de los CFs que componen la estructura de
conduccion promovida por el calentamiento que se produce al aplicar una tension
externa a la celda. El que la temperatura externa aumente implica que se necesita
calentar menos los filamentos, mediante la aplicacion de una tension externa, para llegar
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a las condiciones de temperatura del CF, resistencias, etc. que llevan a la ruptura del CF.
Por este motivo, aumentar la temperatura externa tiene como resultado una disminucion
de la tension de reset, como vemos en la Figura 84a.

Esta disminucidon de la tension de reset, aunque evidente si analizamos un gran nimero
de ciclos, como se ha hecho en la Figura 84, no es apreciable si analizamos ciclos
aislados ya que la dependencia con la temperatura externa queda enmascarada con la
alta variabilidad de estos dispositivos en sucesivos ciclos set/reset.

Para descartar la posible influencia de otros factores no térmicos en esta progresiva
reduccion de Vgeser € Ireser, S€ han realizado también una serie de 2500 ciclos set/reset
manteniendo en este caso la temperatura externa fija a 300 K. En la Figura 85
mostramos los resultados obtenidos.
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Figura 85: Vreser (@) Y lreser (b) en funcidn del ciclo set/reset realizado. Se han realizado 2500 ciclos
set/reset manteniendo la temperatura externa fija a 300 K durante todo el proceso de medida. La linea roja
indica el comportamiento medio de todos los resultados obtenidos que deja patente que no hay ninguna
variacion de comportamiento medio con el paso de los ciclos que se realicen a una RRAM.

A la vista de la linea de tendencia media que se ha obtenido en este caso, y que se
muestra en la Figura 85, queda confirmado que el paso de los ciclos set/reset no
produce ninguna alteracion en la celda que dé lugar al descenso de Vgeser € lreser
descrito en la Figura 84. Con esto queda claro que dicha disminucion esta causada en
exclusividad por el aumento de la temperatura externa y no por la propia evolucion de la
celda con el paso de los ciclos.

Una vez que ha quedado demostrado que éste fendmeno tiene un caracter puramente
térmico, debemos identificar y analizar los procesos fisicos que se ven influenciados por
la variacion de la temperatura externa con ayuda del simulador. En la Figura 86 se han
representado las curvas I-V para dos celdas RRAM con un solo CF con forma de tronco
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de cono en ambos casos. Las lineas sdlidas se corresponden con un CF de 30 nm de
radio maximo y 1.5 nm de radio minimo. Del mismo modo, las lineas discontinuas se
corresponden con un CF con un radio maximo de 5 nm cuya parte mas estrecha tiene un
radio de 1.75 nm.
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Figura 86: Corriente en funcién de la tension aplicada para dos celdas RRAM distintas variando la
temperatura externa. Las lineas continuas se corresponden con una celda de un solo CF (con forma de
tronco de cono) cuyo radio maximo es de 30 nm y 1.5 nm de radio minimo. Las lineas discontinuas se
corresponden con un CF con un radio maximo de 5nm cuya parte mas estrecha tiene un radio de 1.75 nm.

A pesar de que, como se muestra en la Figura 84, de manera global un gran numero de
ciclos set/reset presentan una tendencia clara en cuanto a la disminucién de Vgeser €
Ireser al aumentar la temperatura externa, el comportamiento particular de cada proceso
de reset varia de un ciclo a otro, como mostramos en la Figura 86, debido a las
variaciones de la estructura de conduccién. Esto indica que no hay una dependencia
simple y directa entre Vgreser Y la temperatura externa.

Como ya se ha comentado en capitulos anteriores, son varios los procesos fisicos que
presentan una dependencia con la temperatura. Por este motivo, esta disminucion de la
tension de reset se debe explicar atendiendo a la interrelacion que existe entre los
diferentes procesos fisicos que tienen lugar, como son las dependencias térmicas de la
conductividad eléctrica de los CF y los mecanismos que controlan la difusion. Ademas,
para cada estructura RRAM, dependiendo de la configuracion particular de su estructura
de conduccion, relacionada con la variabilidad ciclo a ciclo, el peso de cada uno de
estos procesos varia segun el tamafio y el nimero de CFs.

Para clarificar esta cuestion, hemos estudiado el comportamiento térmico de los
mecanismos fisicos que influyen en el proceso de reset aislando las dependencias
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térmicas que influyen en ellos. En la Figura 87 se muestran los resultados de corriente
(Figura 87a) y temperatura del CF (Figura 87b) en funcion de la tension aplicada para
una RRAM a la cual le hemos ido “activando” y “desactivando” cada uno de estas
dependencias térmicas manteniendo la temperatura externa fija a 300 K.
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Figura 87: (a) Corriente en funcion de la tension aplicada manteniendo la temperatura externa fija (Texr
= 300 K). (b) Temperatura maxima del CF en funcion de la tensién aplicada. La influencia de la difusion
de la especie metalica (controlada por el pardmetro kg) y la dependencia térmica de la conductividad
eléctrica del CF (controlada por el parametro ar) en la forma y evolucion de la corriente se pone de
manifiesto.

Los principales mecanismos fisicos que influyen en la ruptura de los CFs durante el
proceso de reset son dos. Por un lado, la difusion de la especie metalica, controlada por
la constante cinética de difusion kgt (ver Ec. 8 en la seccién 2.2), modifica la geometria
del CF a lo largo del proceso, y por tanto, la resistencia eléctrica del filamento. Por otro
lado, la dependencia con la temperatura de la conductividad eléctrica del CF,
caracterizada por el coeficiente de conductividad térmica o (ver Ec. 3 en la seccién 2.2)
también altera la resistencia del CF.

En la Figura 87 mostramos el resultado de eliminar el proceso de difusion fijando kg =
0. De esta manera, la forma del CF nunca cambia por lo que nunca llega a romperse, es
decir, nunca se alcanza el estado de HRS, con lo que su temperatura aumenta
indefinidamente como se ve en la Figura 87b. No obstante, al seguir existiendo una
dependencia de la conductividad eléctrica con la temperatura ya que a1#0, la pendiente
de la curva I-V (Figura 87a) si varia conforme aumenta la tension aplicada, es decir,
conforme el CF aumenta su temperatura. Por el contrario, si ar=0 y kg0, el proceso de
reset ahora si tiene lugar gracias a la difusion pero a una tension superior a la normal ya
que la resistencia del CF no se incrementa al aumentar la temperatura del CF.

A partir de lo mostrado en la Figura 87, se puede determinar que la dependencia térmica
de la conductividad eléctrica del CF contribuye a una reduccion de la tension de reset y
define la pendiente que toma la curva I-V cuando ésta se encuentra en el régimen
ohmico (ver Capitulo 6). Por su parte, el mecanismo de difusion es determinante en el
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entorno de la tension de ruptura. Esto se debe a que el cuello de botella que se produce
en el CF al cambiar su forma, activa la auto-aceleracién que domina la evolucion del
proceso, como se puede ver en la Figura 87b en los casos en que Kgit0. En definitiva, la
temperatura externa es mas importante cuanto mas cerca esté su valor de la temperatura
que dispara la difusién de la especie metélica necesaria para la ruptura del CF. Esto se
debe a que ésta también influye de manera directa sobre los pardmetros térmicos, ya que
si inicialmente toda la estructura se encuentra a una temperatura alta los CFs también lo
estaran

Particularmente, los dispositivos tipo Ni/HfO,/Si-n* ademas presentan, como ya se Vvio
en la seccion 4.3, dos regimenes de funcionamiento definidos: el régimen cuantico, que
describimos mediante el modelo QPC (ver seccién 3.2.2.2), y el régimen 6hmico (ver
seccidn 3.2.2.1). Seguidamente analizaremos cémo afecta la variacion de la temperatura
externa a estos dos regimenes y los parametros que los definen.

En la Figura 88 se ha representado la diferencia entre Vreser, la cual da cuenta de la
ruptura del CF, y VTH_RESET7, que indica el cambio del régimen cuantico al réegimen
6hmico (ver Capitulo 6), en funcion de la temperatura externa para tres dispositivos
diferentes con un solo CF. Como vemos, la diferencia entre estos dos parametros
cambia con la temperatura externa, es decir, la relacion entre el rango de tensiones
aplicadas sobre el que predomina el régimen cuéntico o el régimen éhmico se ve
alterada.
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Figura 88: Diferencia entre Vreser Y V reser €n funcion de la temperatura externa para tres celdas de
un solo CF con forma de tronco de cono. Sim 1 se corresponden con una celda cuyo CF tiene rcppna=30
nm y Ccro = 5%, Sim 2 se corresponde con CF de rcrmax=10 nmy Ccro = 15% y Sim 3 se corresponde
CON repmax=D NM Y Ccrp = 35%.
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Tensiéon Umbral del proceso de reset. Esta tension se define como maximo de la derivada de la
intensidad en funcion de la tension aplicada.
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Este resultado es una prueba inequivoca de que los pardmetros que controlan estos
comportamientos, y su relacion entre ellos, se ven afectados también por la variacion de
la temperatura externa a la celda. Estos pardmetros se corresponden con la resistencia
asociada a los caminos cuanticos (Roec, ver Ecc. 12 y 14) descritos por el modelo QPC
[104], la resistencia del propio CF (Rcr, ver Ec. 5) y la resistencia de Maxwell (Ry, ver
Ec. 1), ya que la conductividad eléctrica de los electrodos también depende de su
temperatura. En la Figura 89 se muestra el valor de estas resistencias para dos
dispositivos diferentes y para dos tensiones determinadas (0.5 V y 1.0 V) en funcion de
la temperatura externa. La estructura de conduccién de estos dispositivos estd formada
por un solo CF con forma de tronco de cono con las siguientes dimensiones: rcrpmax=23
nm y Ccro=12% representadas mediante los simbolos rellenos y rcemax=10 nm y
Ccro=30% para los resultados representados por simbolos huecos.
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Figura 89: Resistencia para las tensiones de 0.5 V (simbolos rellenos) y 1.0 V (simbolos huevos) en
funcion de la temperatura externa. En ambos casos se ha usado una estructura de conduccion con un solo
CF con forma de tronco de cono cuyas dimensiones son: () repmax= 23 MY Ccro=12% Y (b) repmax = 10
nm Yy Ccro = 30%. Se han representado las principales componentes de la resistencia total de la RRAM:
resistencia del CF (Rcg), resistencia de los caminos cuanticos modelados mediante el modelo QPC (Rgpc)
y la resistencia de Maxwell (Ry).

De los resultados mostrados en la Figura 89 se deduce que la resistencia de Maxwell
(Rwm) es siempre mucho mas baja que las otras dos componentes resistivas, con lo que no
juega un papel importante respecto a la variacion de la tension de reset. Por otro lado, se
observa que la dependencia con la temperatura externa de Ropc €S mas baja que la de
Rcr, siendo este hecho coherente con [128]. Como ya vimos en la seccion 3.2.2.2, lo
que caracteriza el comportamiento global de la curva I-V es la relacion entre estas dos
resistencias (ver Figura 80). La desigual influencia de la temperatura externa sobre cada
uno de estos parametros hace que se altere la relacion entre ellas, determinando el
comportamiento global de la celda RRAM.
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El comportamiento cuantico del dispositivo también tiene un papel relevante en el
comportamiento global de la celda ante la variacion de la temperatura externa, por tanto
es importante analizar este efecto con detalle. Con este objetivo hemos analizado el
efecto de la temperatura externa en la barrera de potencial de los caminos cuanticos que
dan lugar a la corriente tlnel caracterizada por Ropc. Para ello se han realizado una serie
de medidas experimentales y sus correspondientes simulaciones emulando dichos
ciclos. Estas curvas I-V experimentales, aportadas por el IMB-CNM (CSIC), se
obtuvieron al someter un dispositivo RRAM que se habia llevado previamente al estado
LRS, a una rampa de bajas tensiones variando la temperatura externa para cada medida
(ver Figura 90). Al aplicar un rango de muy bajas tensiones se consigue que no se altere
la estructura de conduccion en cada uno de los procesos de medida. De esta forma, este
procedimiento nos permite medir la respuesta del dispositivo a distintas temperaturas
externas en el régimen cuéntico sin el inconveniente de la variabilidad que se produce
ciclo aciclo.

Posteriormente se realizaron las correspondientes simulaciones emulando este mismo
experimento. Los resultados se muestran en la Figura 90 junto con los resultados
experimentales. En este rango de tensiones (entre 0 V' y 0.2 V) predomina el régimen de
transporte cuantico, es decir, la resistencia Rgpc €s la predominante sobre la Rcg como
se mostro en la Figura 89 (ver también seccion 3.2.2.2). Para implementar la influencia
de la temperatura externa en el modelo QPC se ha considerado que la variacion de la
temperatura produce una alteracion de la barrera de potencial que definen los caminos
cuénticos. Para reproducir los datos experimentales se ha hecho uso de la barrera de
potencial descrita en la seccion 3.2.2.2. Aunque la variacion de la temperatura puede
alterar la barrera en varios aspectos, como son la altura y/o la anchura, por simplicidad
hemos asumido que todas las variaciones del potencial recaen sobre su anchura. De esta
manera, se mantienen constantes los parametros $=0.9 y @=0.59 eV vy solo varia el
parametro o del modelo. Ademas, la estructura de conduccion estd compuesta por un
CF con forma de tronco de cono con un radio maximo de 30 nm y un radio de 0.09 nm
en su zona mas estrecha. Aunque la celda real no tiene por qué estar compuesta por un
unico CF, como se ha supuesto para las simulaciones, segun los resultados obtenidos en
la seccion 4.2, este tipo de celdas presentan una estructura de conduccion formada por
un CF muy grueso en su parte mas ancha acompafiado por otros mucho méas delgados.
Esto implica que a bajas tensiones casi toda la corriente circula por este CF grueso
haciendo despreciable el efecto del resto de los CFs.
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Figura 90: Corriente en funcién de la tension aplicada para diferentes temperaturas externas. Los
resultados experimentales (linea discontinua) y simulados (linea continua) que se muestran se
corresponden con una misma celda RRAM en estado LRS, con la misma estructura de conduccién en
todos los casos. En la leyenda, junto a las lineas discontinuas se indican las temperaturas externas usadas
en cada medida y junto a las lineas continuas los valores del pardmetro o del modelo QPC usado en cada
simulacion.

Como se esperaba, el incremento de la temperatura externa, y el consecuente aumento
del nivel de Fermi de la distribucion de electrones en los extremos de la constriccion
descrita mediante el modelo QPC, puede ser implementado como una alteracion de la
barrera de potencial que definen los caminos cuénticos. Como vemos en la Figura 90,
esta alteracion de la barrera, que se ha modelado como una disminucion del ancho de
ésta con el aumento de la temperatura externa, produce un incremento de la intensidad
que circula a través de la celda. Este resultado es consecuente con todo lo obtenido en
este capitulo ya que un aumento de la intensidad que circula por la estructura de
conduccion implica una reduccién de la tension de reset al calentarse los CFs mas
rapidamente.

En resumen, la tension y la intensidad de reset de las celdas RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n*
presentan una clara dependencia con la temperatura externa. No obstante esta
dependencia no tiene un Unico y claro origen sino que viene dada por la dependencia
térmica de todos los mecanismos fisicos que intervienen durante el proceso de reset.
Aunque cada uno de estos mecanismos presenta su propia dependencia con la
temperatura, es la combinacion y/o interaccion entre ellos la que da lugar a esta
dependencia global de Vgeser € Ireser CON esta temperatura externa. EI aumento de la
temperatura también hace que el proceso de auto-aceleracion, que conduce a la ruptura
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del CF, se alcance a tensiones mas bajas ya que se necesita un menor auto-
calentamiento. Del mismo modo, el aumento de la temperatura externa afecta a la
relacion entre la resistencia asociada al modelo QPC y la de los propios CFs. Este hecho
produce una alteracion en el rango de tensiones en los que tiene predominancia cada
uno de los regimenes de transporte presentes en estas celdas. Del mismo modo, esta
variacion de la temperatura también afecta a la barrera de potencial que definen los
caminos cuanticos, definidos en el modelo QPC, produciendo un aumento de la
intensidad que circula por ellos al aumentar la temperatura externa.
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Estudio del proceso de set

8.1 Introduccion.

En este trabajo, la caracterizacion del proceso de set se realiza de manera analoga a
como se lleva a cabo el proceso de reset en el caso de las celdas unipolares, es decir, se
le aplica una rampa de tension a la celda produciendo asi la conmutacion de la
resistencia de la celda del estado HRS al LRS.

En el proceso de set se pueden distinguir dos fendmenos fisicos que se producen de
manera simultanea: una conduccioén a través de los defectos del 6xido, la cual hemos
modelado mediante una corriente de Poole-Frenkel, y el proceso de reconstruccion de la
estructura de conduccién propiamente dicha. En la Figura 91 mostramos cuatro curvas
experimentales de la celda RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n" descritas en la seccion 4.3. En
ellas podemos distinguir la corriente que se produce a bajas tensiones, la cual se
corresponde con la conduccion a través del cuerpo del 6xido y que depende del area del
dispositivo, ya que los CFs se encuentran destruidos. Simultdneamente a esta corriente,
se esta llevando a cabo la reconstruccion de la estructura de conduccion cuya prueba la
podemos ver experimentalmente cuando se produce un brusco aumento de la intensidad.
Este hecho es la prueba de que el filamento conductor se vuelve a formar.

Poole-Frenkel
current

The current
begins to flow
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Figura 91: Curvas I-V de set de una celda de Ni/HfO,/Si-n". Inicialmente la conduccion se lleva a cabo a
través del 6xido ya que la estructura de conduccidn se encuentra cortada. Este proceso se ha modelado
como una corriente de Poole-Frenkel. Simultaneamente la estructura de conduccion se ha ido
reconstruyendo produciendo un brusco incremento de la intensidad cuando ésta se reconstruye.
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Aunque estos dos procesos fisicos ocurren simultaneamente durante el proceso de set,
unicamente la reconstruccion de la estructura de conduccion (ver seccion 2.2), es la
causante de la conmutacion resistiva del estado HRS al LRS. No obstante, como estos
dos procesos se producen simultaneamente y no se pueden separar, experimentalmente
hablando, en ese capitulo los abordaremos como partes del mismo proceso. La
formacion de los CFs que da lugar al LRS es ahora mismo una cuestion en la que hay
mucha controversia. Hay muchos grupos de investigacion en todo el mundo tratando de
establecer una teoria clara [49]. Sin embargo, se ha comprobado que el proceso de set
depende del tipo de oxido y los electrodos en cada RRAM [130, 52, 131, 132]. Nosotros
hemos fundamentado la fisica de los procesos de set, para ser coherentes con el modelo
desarrollado en los Capitulos 2 y 3, en base a un planteamiento relacionado con
reacciones redox y también con difusion de las especies metélicas que forman el CF.

8.2 Corriente de Poole-Frenkel.

Se ha demostrado experimentalmente (ver Figuras 91 y 92) que aun cuando la celda se
encuentra en estado HRS ésta sigue conduciendo. Este tipo de conduccién se produce
con muy baja intensidad (para nuestros dispositivos en el entorno de los 0.1 — 100 nA a
tensiones no superiores a 0.5 V) y aumenta conforme lo hace Vapp.

Current (A)

V. (V)

app

Figura 92: Conjunto de curvas I-V experimentales de set de una celda de Ni/HfO,/Si-n" correspondientes
a 2000 ciclos set/reset consecutivos. Inicialmente esta celda se encuentra en estado de HRS con lo que la
conduccidn de corriente que se observa hasta el salto abrupto de corriente, donde se vuelve a reconstruir
el CF, no se puede producir través de los CFs sino a través de corrientes relacionadas con otros
mecanismos.
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Para modelar esta corriente que circula a traves del dieléctrico se ha considerado que
ésta se produce debido al transporte de portadores a traves de las trampas del 6xido,
arrastrados por el campo eléctrico inducido al aplicar una tensién externa entre los
electrodos. Este tipo de conduccién se corresponde con la corriente de Poole-Frenkel
cuya intensidad viene dada por [133]:

b\/E—ST
IPF = aEe kBTox y

(30)

siendo E el campo eléctrico inducido (se puede calcular en media como E = V,,,,/tox),
er la energia media de las trampas del Oxido respecto al fondo de la banda de
conduccidn, T la temperatura del 6xido, kg la constante de Boltzmann. Finalmente, a 'y
b son dos parametros de ajuste. Como se puede ver en la Figura 92 y 93, los niveles de
intensidad varian de ciclo a ciclo de forma cuasi-aleatoria, por lo que son necesarios
estos parametros para reproducir cada curva.
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Figura 93: Intensidad en funcion del ciclo para una tension Vg, = 1.5 V. Aunque los valores de la
intensidad varian entre 10° y 10® A en la mayoria de los casos, la variacion entre ciclos consecutivos
tiene un caracter cuasi-aleatorio. En la figura interior se muestran los ciclos desde el 300 hasta el 450 por
claridad.
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Por este motivo, no se ha encontrado ninguna regla que permita seleccionar los
pardmetros a y b de una manera secuencial para poder simular grandes series de ciclos
set/reset. Una vez mas queda patente la alta variabilidad que presentan estos
dispositivos.

Esta intensidad, aunque se calcula durante la simulacion, no tiene un papel relevante en
el funcionamiento de ninguno de los bloques que forman el simulador (ver Capitulo 3).
Esto se debe a que, aunque es una corriente que discurre a traves de la celda, no circula
propiamente por los CFs con lo que no influye en el proceso de calentamiento de éstos,
es decir, no influye en la reconstruccion de los CFs. Ademas, teniendo en cuenta los
resultados obtenidos para este tipo de celda (seccién 4.3), el valor de esta intensidad es
despreciable frente a la corriente que circula por los CFs en el estado de LRS.

8.3 Reconstrucciéon de la estructura de conduccion. Intensidad de
compliance.

Durante la aplicacién de la rampa de tension al dispositivo, la estructura de conduccion,
inicialmente cortada, se reconstruye gracias a la reaccion de reduccion que se produce
en el oxido (ver Capitulo 2). Esta reaccion, cuya velocidad viene dada por la Ecuacion
(6), estad promovida por la aplicacion de una tension externa a la celda.

Ademas de las caracteristicas propias de los materiales que forman el dispositivo, la
tension de set depende en parte de la estructura de conduccion previa que se haya
destruido en el ciclo anterior ya que ésta se vuelve a reconstruir. No obstante, también
se crean, con el paso de los ciclos, nuevos CFs que modifican la estructura de
conduccion dando lugar asi a la alta variabilidad que presentan estos dispositivos.

En el simulador SIM?RRAM, el proceso de set se lleva a cabo reconstruyendo los CFs
cortados que forman la estructura de conduccion previamente definida, como se muestra
en la Figura 94b. En este caso se ha simulado un dispositivo con un tnico CF con forma
de tronco de cono. En la Figura 94b se aprecia como la reaccion quimica de reduccién
reconstruye el CF a lo largo de la rampa de tension aplicada.
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Figura 94: (a) Curva I-V y (b) concentracion de la especie metélica de la zona més estrecha del CF en
funcion de la tensidn aplicada para un proceso de set, obtenidas mediante simulacion. Por encima de 2 V
se refuerza la reaccion quimica de reduccion que inicia la reconstruccién del CF, que inicialmente se
encuentra cortado. Una vez que el grosor minimo del CF supere el valor del radio atomico, r (ver Tabla
2) vuelve a conducir.

Si atendemos a la evolucion de la concentracion de la especie metalica del CF, la cual se
muestra en la Figura 94b, observamos que en cuanto el proceso de reconstruccion se
inicia el CF crece rapidamente. Si este proceso no se para, el CF seguird creciendo,
rellenando gran parte del &rea del dispositivo o incluso todo el area, provocando un
cortocircuito masivo entre los electrodos. Este hecho, a efectos practicos, deja el
dispositivo inutilizado ya que quedaria en estado LRS de forma permanente. Como
observamos en la Figura 95a, la intensidad total, después del brusco aumento que sufre
al volver a conducir el CF, sigue aumentando debido al aumento del tamafio de éste. Por
este motivo, para llevar a cabo un proceso de set sin inutilizar el dispositivo, se debe
limitar la intensidad que circula por la celda, es decir, fijar una intensidad de compliance

(lcompliance)-

Esta limitacion de la intensidad que circula por el dispositivo (ver Figura 95a) permite,
indirectamente, el control del tamafio que alcanza el CF, y por extensién la resistencia
del estado LRS final, evitando asi que crezca de manera descontrolada, como se puede
ver en la Figura 95b. Para estas simulaciones se ha fijado Icompiiance = 0.1 A, al igual
que hicieron los investigadores del IMB-CNM (CSIC) en sus medidas experimentales
(Figura 92). De este modo queda patente que este procedimiento genera estructuras de
conduccion con filamentos muy delgados en la parte estrecha del tronco de cono (ver
Figura 95b). Este resultado es compatible con los estudios realizados para los procesos
de reset, expuestos en la seccion 4.3, donde los CFs generalmente se caracterizan por
ser gruesos en la parte ancha del tronco de cono y muy delgados en su parte mas
estrecha. Este resultado también ha sido corroborado por otros autores en estructuras
similares [80].
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Figura 95: (a) Curva I-V y (c) curva de temperatura del CF simuladas del proceso de set en el que se ha
establecido una intensidad limite (Icompiiance = 0.1 MA) a la cual se termina el proceso de medida. En (b)
tenemos la evolucion de la concentracion de la especie metélica de la zona méas estrecha del CF en
funcion de la tension aplicada. Una vez que el grosor minimo del CF supere el valor del radio atdmico, ry
(ver Tabla 2) el CF vuelve a conducir.

La intensidad de compliance no solo tiene un papel relevante en el proceso de set, sino
que ademaés afecta a la durabilidad del dispositivo [134, 92]. Como se mostré en la
Figura 92, el proceso de set, al igual que ocurria al de reset, es muy variable. Por este
motivo parece conveniente tomar una lcompliance a@lta, junto con un amplio rango de
tensiones, para asegurarnos asi de que todos los procesos de set se llevan a cabo. Es
decir, para evitar que algun ciclo pueda interrumpirse debido a que la propia intensidad
de Poole-Frenkel alcance la lcompiiance: EN contrapartida, el aumento de esta intensidad
limite implica someter al dispositivo a mayores temperaturas (ver Figura 95c) lo que es
mas agresivo para el dispositivo a lo largo de los ciclos, reduciendo asi su vida util. Esto
quiere decir que debemos conseguir un equilibrio entre estabilidad de comportamiento y
durabilidad a la hora de fijar este pardmetro.

Aunque el proceso de set es muy variable, el conjunto de tensiones e intensidades de set
se encuentran menos dispersas, si las comparamos que se obtienen para los procesos de
reset. En la Figura 96 se han representado todas las intensidades de set (Iser) en funcion
de las tensiones de set (Vsgr) experimentales para los dispositivos RRAM tipo
Ni/HfO,/Si-n" descritos en la seccion 4.3. Si comparamos este resultado con la grafica
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analoga que obtuvimos para el proceso de reset que mostramos en la Figura 66 (repetida
como figura interior de la Figura 96) vemos que en este caso los datos se encuentran
mucho més localizados. Del mismo modo, la distribucion de puntos no presenta
ninguna forma determinada, como por ejemplo la forma de “C” que mostraban las
tensiones e intensidades de reset para la celda Cu/HfO,/Pt (ver Figura 58).
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Figura 96: Intensidad de set en funcion de la tensién de set correspondientes con 2000 ciclos
experimentales, para dispositivos basados en la estructura Ni/HfO/Si-n".

En definitiva, durante el proceso de set tienen lugar dos procesos fisicos distintos e
independientes. Por un lado, se observa conduccién a traves del Oxido gracias a
procesos de Poole-Frenkel. La alta variabilidad de la estructura interna del 6xido debido
a la variacioén de la distribucion de trampas y defectos a lo largo de los ciclos, hace que
esta corriente sea muy variable. Por otro lado, gracias a la reaccion quimica de
reduccion la estructura de conduccion comienza a reconstruirse. Una vez que la
estructura de conduccion vuelve a conducir la celda pasa del estado HRS al estado LRS.
El incremento abrupto de corriente que circula en este instante produce un
calentamiento y un crecimiento excesivo del CF dando lugar a la destruccion de la
celda. Por este motivo es necesario imponer una intensidad limite (Icompliance) CON €l fin
de controlar, indirectamente, los dafios estructurales.

En la Figura 97 mostramos las curvas |-V de cuatro ciclos de set experimentales
(simbolos) y sus correspondientes simulaciones (lineas sélidas). Este modelo nos
permite obtener resultados totalmente compatibles con los resultados experimentales
obtenidos para este tipo de dispositivos.
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Figura 97: Curvas |-V experimentales (simbolos) y sus correspondientes simulaciones (lineas continuas)
correspondientes a la celda RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n". Los resultados obtenidos mediante simulacion son
compatibles con las medidas experimentales.
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Modelo compacto para el proceso
de reset en simuladores de circuitos

9.1 Introduccion.

Como ya hemos comentado, a la hora de simular el comportamiento de los dispositivos
RRAM se pueden dar varios enfoques y/o considerar distintas aproximaciones (ver
seccién 1.4). Con el simulador SIM?RRAM hemos abordado esta cuestion mediante un
modelo macroscépico con el que hemos podido obtener mucha informacion del
funcionamiento interno de la celda y de la fisica que esta detras de todo ello. No
obstante, si tenemos en cuenta que una memoria RRAM real no esta compuesta por una
sola celda sino por un conjunto muy grande de ellas, este simulador necesita tiempos de
computacion demasiados grandes para obtener resultados en un sistema de este tipo. Por
este motivo se hace necesario abordar este problema desde un punto de vista mas
enfocado a la eficiencia de la simulacion que a la exactitud de los resultados desde el
punto de vista fisico. El analisis del equilibrio entre velocidad de computacion y la
exactitud de la descripcion de la fisica es habitual en la simulacién de cualquier sistema
de ingenieria, y en particular, de los dispositivos electronicos.

Para conseguir este objetivo, hemos desarrollado un nuevo modelo circuital [9] basado
en el modelo fisico usado por el simulador SIM?RRAM (ver Capitulo 2). Este nuevo
modelo, desarrollado para SPICE, nos permitird implementar de manera rapida cada una
de las celdas que forma una memoria real.

En este nuevo modelo, los CFs que forman la estructura de conduccion de la celda no se
modelan mediante unos filamentos sin estructura interna, sino que la estructura de
conduccion esta formada por una serie de subestructuras (en adelante bloques)
conectadas entre si en serie o paralelo. Estos bloques pueden ser conectados de distintas
maneras para construir CFs con diferentes formas. La gran ventaja de este nuevo
modelo es que estos bloques se pueden conectar tanto en serie, con lo que podemos
simular un filamento cilindrico por ejemplo, como en paralelo, con lo que podemos
crear unas estructuras de conduccion en forma de arbol con diferentes ramificaciones
(ver Figura 98). Este punto supone una cierta ventaja respecto al modelo anterior donde
la estructura de conduccién debia estar formada siempre por uno o varios CFs
independientes desde el punto de vista de su geometria.
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Figura 98: Esquema de la estructura de conduccién formada por la unién de diferentes bloques. En (a) se
muestra un dispositivo con un solo filamento mientras que en (b) se representa una celda cuya estructura
de conduccion tiene forma de arbol con tres ramas.

En la bibliografia se pueden encontrar varios modelos orientados a la simulacion de
dispositivos RRAM basados en SPICE, entre los que se pueden destacar: [76, 77, 73,
74, 71, 78]. No obstante, algunos de estos modelos no simulan dispositivos RRAMs
propiamente dichos, sino que consideran estos dispositivos como un caso particular de
una clase mas grande de dispositivos llamados Memristores [10]. Por esta razon, en
ellos se tiende a describir el comportamiento del dispositivo mediante una Unica
variable de estado externa. De este modo, detalles de los procesos fisicos internos como
son la creacion y destruccion de los CFs, temperaturas internas, etc. no son accesibles.
De hecho, sélo algunos de estos modelos de SPICE para RRAMs incluyen
explicitamente la temperatura del dispositivo como una variable que cambia con el
tiempo de simulacion [73].

Dado que creemos que el estado actual del desarrollo de estos dispositivos aln requiere
profundizar mas en la fisica de sus fendmenos internos, y para mejorar este tipo de
aproximaciones, se propone en este capitulo un nuevo modelo para el andlisis de los
procesos de reset, con el cual podemos obtener una detallada descripcion fisica de las
propiedades internas a lo largo de la estructura de conducciéon bajo una liviana
implementacion en un simulador de SPICE. Ademas, este modelo cuenta con toda la
potencia de ser un macromodelo de SPICE, con las posibilidades que esto abre a nivel
de simulacion de circuitos. Una vez se consigan RRAMs lo suficientemente fiables para
poder integrarlas en el back end of line (BEOL) de circuitos integrados, seran necesarios
buenos modelos compactos para asistir a los disefiadores en la simulacion de circuitos.
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9.2 Macromodelo para simulacion de procesos de reset.

Entre los procesos fisicos detras de la ruptura de los CFs en las RRAMs, uno de los mas
comunes esta relacionado con la activacion térmica del proceso de reset [64, 63], cuyo
estudio y simulacién requiere la resolucién de la ecuacion del calor. Se pueden
encontrar varios articulos en la literatura [63, 122, 64] donde se han considerado
diferentes aproximaciones (incluyendo descripciones fisicas en 1D y 2D) para abordar
esta cuestion.

En el modelo que presentamos en el Capitulo 2, para el fendbmeno de la conmutacion
resistiva, se resolvia la ecuacién del calor (ver Ecuacion (2)) a lo largo de cada CF que
forma la estructura de conduccion que atraviesa el 6xido determinando la temperatura
en cada punto de los CFs del dispositivo. Usando como base este modelo hemos
desarrollado este nuevo simulador circuital.

Aunque el esquema matematico usado en este nuevo modelo es diferente a lo explicado
en el Capitulo 2, los fundamentos fisicos son similares porque se incluyen, aunque con
un procedimiento diferente, para cada bloque el calentamiento por efecto Joule, las
pérdidas de calor hacia el 6xido, la conduccion de calor a lo largo de toda la estructura
de conduccidn, la variacién de la resistencias de los CFs, etc. Para poder obtener una
descripcion detallada de la evolucién del sistema, cada CF se ha subdividido en méas de
un blogue. No obstante, como se explica mas adelante, con un nimero reducido de estos
bloques se puede describir con la suficiente exactitud cualquier CF con lo que seguimos
teniendo un modelo razonablemente simple computacionalmente hablando.

En la Figura 99 podemos ver de manera esquematica los pasos seguidos para plantear
nuestro nuevo modelo, junto con el subcircuito de SPICE base (Figura 99c) empleado
en el modelo de cada bloque mostrados en la Figura 99b. Como vemos, esta nueva
aproximacion toma el concepto de CF de nuestro modelo macroscépico previo para la
conmutacion resistiva y lo subdivide en una serie de blogues conectados en serie
(Figura 99b). Cada uno de estos bloques a su vez se modela eléctricamente mediante un
subcircuito (Figura 99c¢) que se convierte en un nuevo elemento electronico que se
puede implementar facilmente en un simulador de SPICE. Con este modelo de RRAM,
la simulacion de estructuras de conduccion formadas por un CF del que nacen diferentes
ramas puede ser facilmente realizada. Este tipo de estructuras de conduccion tan
complejas son muy dificiles de realizar para los simuladores que trabajan bajo modelos
macroscopicos como los de [63, 64, 91, 6] por lo que rara vez son considerados.
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Figura 99: (a) Modelo simplificado de la estructura de conduccién de una celda RRAM. (b) Esquema de
la aproximacion de la estructura de conduccion usada en el macromodelo circuital donde los CFs se
modelan mediantes unos bloques interconectados. En (c) se muestra el subcircuito basado en SPICE
usado para modelar cada bloque.

Como se observa en la Figura 99c, el modelo circuital esta compuesto por dos partes
diferenciadas: la parte de la derecha se encarga de modelar el comportamiento térmico
mientras que los elementos que se encuentran a la izquierda de la linea discontinua
simulan el comportamiento eléctrico. Este modelo esta pensado para ser usado dentro de
un simulador de circuitos como un elemento mas por lo que para simular el
comportamiento térmico del CF se ha utilizado un circuito eléctrico equivalente. En este
circuito la temperatura se representa mediante una tension y el flujo de calor mediante
corrientes. Para la parte térmica hemos incorporado tres componentes que representan
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los tres principales términos de la ecuacion (2). La resistencia térmica Rthn, da cuenta
del flujo lateral de calor desde el CF hacia el 6xido y Rthl se encarga de modular el
calor que fluye a través del CF. El calentamiento por efecto Joule que se produce al
circular una corriente por el CF se modela en la parte térmica mediante la fuente de
corriente G1, cuyo valor se obtiene multiplicando la corriente que circula por el CF, la
cual se ha convertido en una tensién mediante la fuente dependiente H1 con ganancia
unitaria, y la caida de tension entre los extremos del CF. La temperatura de cada bloque
viene dada por la caida de tension en el nodo interno del circuito llamado temp_cf.
Finalmente, la entrada in_tzero fija la temperatura de referencia a partir de la cual se
calcula el incremento de la resistencia del CF debido a la variacién de la temperatura.

En todas las simulaciones que se han realizado para este capitulo, y que mostraremos
mas adelante, la entrada in_tzero de los bloques iniciales y finales se conectan a una
fuente DC de 300 V, asemejandose asi a las condiciones de contorno habituales que
fijan la temperatura externa, y por tanto en la del interfaz electrodo-filamento, a 300 K
[64, 63, 6]. Otros estudios para simuladores similares trasladan estas condiciones de
contorno hacia la interfaz electrodo-contacto externo de la celda. Esta variacion en las
condiciones de contorno permite calcular, ademas de la temperatura de la estructura de
conduccion, el perfil de temperatura dentro de los electrodos. Los trabajos publicados
que usan esta condicion de contorno, como los de [135, 136], muestran un importante
aumento de la temperatura en el interior de los electrodos que podria influir en la
dinamica del dispositivo al aumentar la movilidad de las vacantes de oxigeno [135] en
los dispositivos bipolares que ellos analizan.

Dado que en los dispositivos que vamos a estudiar en este trabajo el proceso de reset se
produce gracias, principalmente, a la difusién térmicamente asistida de la especie
metalica que forma el CF (ver Capitulo 2), este calentamiento de los electrodos no juega
un papel relevante. Por lo tanto, y con el fin de poder comparar los resultados de
nuestros dos simuladores o con otros similares que fijen la condicién de contorno en la
interfaz electrodo-filamento, hemos decidido establecer las mismas condiciones. De
cualquier forma, otras condiciones de contorno como las que imponen [135] y [136]
pueden ser facilmente implementadas en nuestro modelo, incluyendo una resistencia
térmica para tener en cuenta el comportamiento térmico de los electrodos.

La parte eléctrica de cada bloque se modela mediante una resistencia Rcf y el interruptor
S1 que controla cuando el bloque, que representa una seccion del CF, estan abiertos
después de un proceso de reset; es decir, cuando se considera que el CF esta roto o no.
Al igual que ocurre con la resistencia del CF definida en el modelo macroscopico (ver
ecuaciones (3 y 5)) que depende de la temperatura, en este nuevo modelo también debe
existir una dependencia similar. Para tener en cuenta este fenomeno, la fuente
dependiente Ealpha, la cual es de tipo polinémica, permite la implementacion de una
resistencia dependiente de tension (que representa la temperatura) para dar cuenta de la
variacion de la resistencia debido a la temperatura. De esta forma, la resistencia total del
blogque se obtiene mediante la ecuacién (31):
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Rrotar = Ref _value - [1 + a(T —Ty)], (31)

donde T viene dada por temp cf y el parametro o (alpha) se corresponde con el
coeficiente térmico de la resistencia del CF y la temperatura de referencia T, esta
representada por la tension en el nodo in_tzero. Rcf_value es la resistencia de la seccion
del CF que representa cada bloque a la temperatura de referencia.

Como ya se ha dicho, el interruptor controlado por tension S1 determina si el CF esta
roto o no después del proceso de reset. La entrada de control del interruptor es la
temperatura del propio CF (temp_cf). Si esta temperatura es superior a la temperatura de
ruptura del CF, previamente fijada mediante el parametro T_reset, el interruptor se
considera abierto. En el caso contrario S1 permanecera cerrado con lo que el CF no se
ha roto. El interruptor S1 es de tipo VSWITCH, el cual forma parte de las librerias de
PSPICE [137]. Este tipo de interruptores se caracterizan por presentar un ciclo de
histéresis en la transicion abierto-cerrado para evitar la vuelta a cerrado inmediatamente
después de ser abierto.

A modo de resumen, en la Tabla 13 mostramos todos los pardmetros que son necesarios
definir para la simulacion de un dispositivo RRAM con este macromodelo circuital. En
esta misma tabla también mostramos la equivalencia con los pardmetros usados en el
simulador SIM’RRAM.

PARAMETROS DE CARACTERIZACION DEL SUBCIRCUITO

SPICE SIM’RRAM
sigma_0 Conductividad eléctrica de referencia del CF OCFo
kappa_0 Conductividad térmica del CF Kin
alpha Coeficiente térmico de la conductividad eléctrica del CF | at
r_cf Radio del CF lce
long_cf Longitud del CF I
T_reset Temperatura de reset

Tabla 13: Definicién de los parametros necesarios para cada bloque en la simulacion de dispositivos
RRAM usando para ello el macromodelo circuital basado en SPICE. En la columna SIM’RRAM se
muestran los simbolos equivalentes usados en el modelo macroscopico (ver Tabla 2).
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9.2.1 Estimacion de T_reset.

El parametro T_reset controla la ruptura del CF ya que esta temperatura es la que
determina cuando el CF se corta 0 no a traves del interruptor S1 (ver Figura 99). Por
este motivo ésta es una magnitud esencial.

En varios macromodelos de RRAM, para definir la ruptura del CF se fija una
temperatura de modo que el CF se asume roto cuando esta temperatura se alcanza [73].
Esto se trata de una aproximacion del proceso real ya que el proceso de reset no ocurre
de forma abrupta cuando se alcanza una temperatura determinada sino que depende de
otros factores, como mostramos en el Capitulo 7. Ademés, como vimos en la seccion
4.2.3, en el caso de los procesos de reset progresivos producidos por CFs muy
estrechos, la ruptura del CF se produce lentamente, siendo este proceso gradual. Sin
embargo, esta aproximacion se basa en que en la mayoria de los casos que se producen
en una serie larga de ciclos set/reset no encontramos estos casos particulares de reset
(ver Figura 57). Como ya vimos, una vez que el proceso de disolucién del CF se inicia,
el efecto de la auto-aceleracion hace que se alcance de manera muy rapida el estado de
HRS para un CF [64].

Si consideramos T_reset fija, como hacen algunos autores [71], obtendriamos como
resultado de las simulaciones curvas I-V independientes de la rampa de tension
empleada. Esto esta en contraposicion con los resultados mostrados en la seccion 3.2.1
(ver Figura 30) donde queda demostrado que la curva I-V tiene una fuerte dependencia
con la pendiente de la rampa usada para la medida. Con el objetivo de incluir este efecto
en nuestro modelo, T_reset se calcula en cada caso para adecuarla al tipo de celda que
se quiere simular y las condiciones de medida, es decir, la pendiente de la rampa de
tension aplicada.

Con el fin de obtener un método que nos permita calcular el valor de T_reset partimos
de la ecuacién (32). Esta ecuacion, da cuenta de como varia la forma del CF con el
tiempo debido a la difusion de las especies metélicas. Esta ecuacién es una version
simplificada de la ecuacion (9) usada en el modelo macroscépico. En este caso, se ha
eliminado el término que da cuenta del proceso de oxidacién debido a que su efecto es
poco significativo frente al proceso de difusion, como ya se demostré en la seccion
3.4.2. Del mismo modo se desprecia el término de reduccion debido a que este modelo
solo se centra en el estudio del proceso de reset. En definitiva, la variacion de la
concentracion de filamento a lo largo del eje z, Cce(z), viene dado por la siguiente
ecuacion:

dCcr(z _—Ea__
%() = —Ccr(2) - kaifs - eksTcr(2) (32)
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donde kgt es la constante cinética de difusion, E, la energia de activacion de la difusion
térmica, kg es la constante de Boltzmann y Tcg(z) se corresponde con la temperatura del
CF en la posicion z. La ecuacion (32) es una ecuacion diferencial de primer orden,
similar a la ecuacion que describe la descarga de un condensador con la siguiente
constante de tiempo:

T(Ter) = 1/[kdiff ) exp(_Ea/kBTCF(Z))]- (33)

De acuerdo con la ecuacion (32), para una temperatura distinta de cero, siempre se
puede producir la ruptura del CF, es decir, el proceso de reset ocurrira para cualquier
temperatura siempre que el tiempo de duracion del experimento sea lo suficientemente
largo. Sin embargo, a bajas temperaturas la velocidad con la que se lleva a término este
proceso es muy baja y por lo tanto la geometria del CF permanece casi sin cambios.
Solo cuando se alcanza una temperatura lo suficientemente alta como para hacer la
constante de tiempo (ecuacién (33)) comparable con el tiempo de observacion se llegara
al estado de HRS. Por lo tanto, T_reset debe estar relacionado con algun tiempo
caracteristico del experimento. En particular, para las rampas de tensidn necesarias para
calcular las curvas I-V, se ha elegido el siguiente tiempo por analogia con el tiempo de
subida en circuitos RC:

2.2-7=At, (34)

donde At es el tiempo necesario para aumentar un voltio la tension aplicada durante la
medida de la curva I-V. Teniendo en cuenta todo esto, usando las Ecuaciones (33) y
(34), podemaos calcular el parametro T_reset mediante la siguiente ecuacion:

Eq
kB ln(kdlffAt/ZZ)

Treset =

(35)

Es importante destacar que este procedimiento no afiade ningin parametro extra
respecto al modelo macroscopico; sélo hay que calcular el valor de T_reset previamente
al calculo de la curva I-V de reset a partir de la ecuacion (35), utilizando para ello los
parametros fisicos E, y gt ya introducido en el modelo macroscopico (ver Tabla 2).
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9.2.2 Determinacion del niumero de bloques necesarios para modelar
un filamento conductor.

Por ultimo, antes de comenzar con la simulacion del dispositivo RRAM, es necesario
estimar el nimero de bloques més adecuado para simular los CFs manteniendo el
equilibrio entre exactitud de los resultados y eficiencia computacional de la simulacion.

Para el estudio de este aspecto, hemos realizado una serie de simulaciones para dos
dispositivos con un solo CF de radios 20 nm y 3 nm. Durante el proceso hemos ido
aumentando progresivamente en cada simulacion el nimero de bloques con que se
modelaba el CF. En la Tabla 14 mostramos los resultados obtenidos de las tensiones e
intensidades de reset en funcion del nimero de bloques usados en cada simulacion para
las dos estructuras.

r_ cf=20nm
NUmero de bloques  Vgeset (V) IreseT (MA)
3 1.16 5.21
6 1.25 5.20
12 1.30 5.21
20 1.32 5.22
90 1.32 5.23

Tabla 14A: Tension e intensidad de reset en funcion del numero de bloques usados para simular un CF
de 20 nm de radio. Los parametros usados para estas simulaciones son: h=4.10" W/(K-m?),
sigma_0=5-10° (Q'm)™, kappa_0=4 W/(K-m) y T_reset=750 K.

r cf=3nm
Numero de bloques  Vgeser (V) IreseT (MA)
3 1.34 90.6
6 1.37 89.8
12 1.37 89.9
20 1.37 89.8
90 1.37 89.8

Tabla 14B: Tabla analoga a la Tabla 14A para un CF de radio 3 nm. Los parametros de simulacion
usados son los mismos que se indican para la Tabla 14A.

A la vista de los resultados obtenidos, con tan solo 12 bloques podemos obtener unos
resultados suficientemente exactos para la mayoria de los casos. No obstante, tenemos
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la posibilidad de disminuir el namero de bloques a la mitad, con lo que disminuimos
considerablemente los tiempos de simulacion, manteniendo niveles de exactitud
suficientemente buenos.

En adelante, todos los resultados que mostraremos se simularan usando 12 bloques por
CF ya que al usar el simulador para el estudio de una sola celda aislada no necesitamos
un rendimiento tan alto.

9.3 Validacion del modelo y resultados.

En primer lugar debemos validar las aproximaciones realizadas para el desarrollo de
nuestro nuevo macromodelo circuital. Para ello vamos a comparar los resultados de este
modelo con los obtenidos con el simulador SIM’RRAM, el cual ya ha sido validado
suficientemente en los capitulos anteriores con datos experimentales.

En primer lugar, antes de realizar las correspondientes simulaciones, debemos
determinar el valor del pardmetro T_reset adecuado para cada una de las pendientes de
las rampas de tension que se van a utilizar. En la Figura 100 mostramos el valor de este
parametro calculado segun la ecuacion (35) para un amplio rango de pendientes de la
tension aplicada:

1000 (et T
900 |- ]
800 |- /|
700 | -
600 |- /. ]
500 | . ]
400 | -/ -

)
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Figura 100: T_reset en funcién del valor de la pendiente de la rampa de tension que se aplica a la celda.
Los datos mostrados en esta grafica se han calculado a partir de la Ecuacion (35). Los valores de los
parametros de caracterizacion de la celda RRAM tipo Cu/HfO,/Pt son los que se muestran en la Tabla 5.



156 Capitulo 9: Modelo compacto para el estudio de procesos reset en simuladores de circuitos

Observando los resultados mostrados en la Tabla 15 para T_reset, los cuales se
corresponden con el rango de pendientes para la rampa de tension que se emplean
habitualmente, puede parecer que los valores que toma este parametro son bajos. Sin
embargo, se debe tener en cuenta que T_reset depende del tiempo necesario para
realizar la curva I-V de reset, como se discutio en la seccion 9.2.1. Ademas, este
parametro no tiene por qué ser necesariamente igual a la temperatura maxima que
alcanza el CF cuando se rompe [64], sino que T_reset puede ser considerada como una
temperatura umbral que caracteriza el comienzo del proceso de disolucion del CF. Por
ello, este pardmetro depende de las caracteristicas particulares de la estructura y del
material del que estd compuesto el CF. Como veremos méas adelante (ver Tabla 16) este
parametro toma valores mas elevados para otro tipo de estructuras.

Pendiente de Vgpp

(VIs)
0.0001 308
0.01 333
0.1 363
1 399
10 442

Tabla 15: Valores del parametro T_reset para los distintos valores de la rampa de tension usados en la
Figura 101. Estos valores se corresponden con parte de los representados en la Figura 100.

En la Figura 101 mostramos los resultados obtenidos a partir de nuestro nuevo modelo
circuital (lineas discontinuas) en comparacién con los resultados obtenidos a partir del
simulador SIM?RRAM (lineas continuas) para distintas rampas de tensién. Estas
simulaciones se han realizado para un dispositivo RRAM tipo Cu/HfO,/Pt, similar a los
mostrados en la seccién 4.2, con estructuras de conduccion de igual tamafio. Ambos
modelos muestran resultados compatibles en cuanto a su dependencia con la pendiente
de la tension aplicada y a los niveles de la tension e intensidad de reset.



9.3 Validacion del modelo y resultados 157

T
— 1 mV/s
— 10 mV/s | 1
— 100 mV/s| 3
—1VI/s 3
— 10 V/s
c
o
3 ]
O 3
1 L
1.0 1.5

V. (V)

app

Figura 101: Curvas |-V de reset obtenidas para distintos valores de la pendiente de la rampa de tension
aplicada. Para estas simulaciones se ha usado la celda RRAM tipo Cu/HfO,/Pt descrita en la seccion 4.2.
Las lineas continuas se corresponden con los resultados obtenidos por el simulador SIM?RRAM mientras
que las lineas discontinuas se han obtenido empleando el modelo circuital.

Todas las simulaciones mostradas a lo largo de esta tesis se han realizado manteniendo
la pendiente de la rampa de tension fija. Por este motivo, en la Figura 102 mostramos
los resultados de varias simulaciones realizadas usando una rampa de tensién constante
de 0.1 VI/s, la cual se corresponde con la que se hemos usado habitualmente, para CFs
con diferentes grosores. En este caso también se puede comprobar que los resultados
son compatibles. No obstante, para los CFs mas estrechos (0.5 y 1 nm) si se observa una
cierta desviacion de los resultados. Esto se debe a que el modelo macroscépico
contempla la posibilidad de que el proceso de reset pueda ser lento como en el caso de
los reset progresivos (ver seccion 4.2.3). Por el contrario, en el macromodelo circuital
todos los procesos de ruptura se llevan a cabo de manera abrupta, es decir, siempre se
llega al estado de HRS cuando se alcanza la T _reset fijada inicialmente
independientemente de las condiciones reales en las que se pudiera encontrar los
filamentos. Por esta razén, este modelo no puede dar cuenta de este tipo de procesos
progresivos. Sin embargo, incluso en estos casos, hemos sido capaces de obtener
tensiones y niveles de corriente parecidos. En definitiva, la principal diferencia entre
ambas aproximaciones se ve alrededor de la tension de reset, ya que en este punto se
produce siempre una abrupta caida de la intensidad en el macromodelo circuital y
progresiva, con diferentes grados, en el otro.
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Figure 102: Curvas I-V de reset para estructuras de conduccién de un Unico CF con distintos grosores.
En todos los casos se ha usado una pendiente de la rampa de tension fija de 0.1 V/s. Las lineas continuas
se corresponden con los resultados obtenidos por el simulador SIM’RRAM mientras que las lineas
discontinuas se han obtenido con el modelo circuital.

Una vez hemos confirmado el buen comportamiento del modelo circuital para las
estructuras de conduccion formadas por un Unico CF, el siguiente paso que debemos
acometer es la simulacion de estructuras de conduccion mas complejas. Este nuevo
modelo permite simular estructuras de conduccién complejas conectando los bloques en
serie y en paralelo de manera que formen una estructura de arbol ramificado (Figura
98b). Dado el que simulador SIM’RRAM no permite la simulacién este tipo de
estructuras de conduccion, compararemos en este caso los resultados de nuestro
macromodelo circuital con los resultados obtenidos a partir de las medidas
experimentales que podemos encontrar en [100]. El dispositivo usado en esta
publicacion es una celda RRAM unipolar del tipo W/NiO/Pt cuyo dieléctrico tiene un
espesor de 25 nm y sus curvas |-V presentan un comportamiento escalonado, es decir,
con varios reset parciales. Los parametros que hemos usado para caracterizar este tipo
de celda de acuerdo con nuestro macromodelo los mostramos en la Tabla 16:
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Parametros Valores

h 10° W/(K-m?)
sigma_0 2.5:10° (Q'm)*
kappa_0 4.0 W/(K-m)
alpha 1.7-10° K™

Ea 1.4eV

T _reset 698 K

Tabla 16: Parametros de caracterizacion de la celda RRAM tipo W/NiO/Pt usados para las simulaciones
mostradas en las Figuras 103 y 104.

Una vez definida la correspondiente estructura de conduccién, cuyo esquema se muestra
en el interior de la Figura 103, interconectando los correspondientes bloques se
obtuvieron los siguientes resultados:

10% - . , .

= Experimental data
Model

Current (A)

Vapp (V)

Figura 103: Curvas I-V experimentales obtenidas para un dispositivo RRAM unipolar [100] (simbolos) y
su curva simulada asociada (linea). Los valores de los parametros de caracterizacion de la celda se
muestran en la Tabla 16 mientras que la pendiente de la rampa de tension usada es de 1 V/s. En la figura
interior se muestra la forma y composicién de la estructura de conduccién usada, cuyas dimensiones se
muestran en la Tabla 17.

Para realizar las simulaciones que mostramos en la Figura 103 hemos generado una
estructura de conduccion en forma de arbol ramificado. El esquema de este CF
ramificado lo mostramos en detalle en la Tabla 17 junto con los parametros de cada una
de las ramas, o subfilamentos, que lo componen:
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Rama Longitud (nm) Radio (hm)

a | 150 10.0
a b | 100 40
¢ |108 2.0
c d
d | 108 2.0
b e e |78 0.7

Tabla 17: Dimensiones (longitud y radio) de cada una de las ramas que configuran la estructura de
conduccién usada para la simulacién mostrada en la Figura 103.

Una vez finalizada la simulacion, a partir de los resultados obtenido, podemos calcular
mapas detallados de la distribucion de temperaturas a lo largo de todas las ramas. En la
Figura 104 mostramos la temperatura a lo largo de los CFs, para una tension previa al
primer reset parcial y otra a una tension posterior, con el objetivo de ilustrar el proceso
de ruptura gue conduce al estado de HRS del dispositivo RRAM mostrando en la Figura
103. Como se puede ver, para una tensién aplicada por debajo de 0.45 V (Figura 104a),
donde aun no se ha roto ningun CF, el area caliente se encuentra en la rama principal b,
por encima del nodo donde los subfilamentos “nacen”. Esta situacion se debe a que
como la rama b es la mas gruesa, y por lo tanto la que presenta una menor resistencia, la
mayoria de la intensidad circula por ella. No obstante, el resto de las ramas también
conducen por lo que se produce un leve aumento de su temperatura. Para una tensién de
0.55 V (Figura 104b), una vez que el subfilamento principal se ha roto, las areas méas
calientes se han desplazado hacia los subfilamentos ¢ y d. Ahora son estos dos los
encargados de transportar la mayor cantidad de corriente al haber desaparecido la rama
b. Al seguir aumentando la tension estas dos ramas se romperan casi simultaneamente
porque tienen dimensiones similares, dejando un Unico camino conductor a traves del
CF més estrecho (Figura 104c). Dado que conforme se van rompiendo las sucesivas
ramas la intensidad total que circula por toda la celda va disminuyendo, se puede ver
que también se produce un descenso progresivo de la temperatura en el CF principal a.
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Figura 104: Temperatura a lo largo de toda la estructura de conduccion calculada a partir de las
simulaciones hechas con el simulador circuital. En (a) se muestra la distribucién de temperaturas cuando
Vapp=0.45 V, en (b) cuando Vqp,=0.55 V, (C) @ V4 =0.65 V y en (d) para V,p,=0.85 V. La temperatura, en
escala de colores, se da en grados Kelvin.
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El orden de la ruptura de los subfilamentos a través de proceso de reset depende de las
dimensiones de los subfilamentos y de las caracteristicas térmicas y eléctricas de los
materiales (ver Tabla 16) de la RRAM. Estos parametros determinan la generacion de
calor dentro de cada CF y la capacidad de disipacion de éste hacia el éxido o hacia los
contactos metalicos. De hecho, es interesante destacar que unos dispositivos cuya
estructura de conduccidn es ligeramente diferente a los estudiados anteriormente pueden
tener curvas I-V muy diferentes. En la Figura 105a mostramos la curva I-V de reset para
un dispositivo con la misma estructura de conduccién que la mostrada en la Tabla 17
pero habiendo disminuido en 5 nm el radio del CF principal a. De este modo, la nueva
estructura de conduccion queda como se muestra en la Tabla 18:

Rama Longitud (nm) Radio (nm)

a | 15.0 5.0
a b | 100 40
¢ |108 2.0

c d
d | 108 2.0
b e e 7.8 0.7

Tabla 18: Dimensiones (longitud y radio) de cada una de las ramas que configuran la estructura de
conduccidn simulada para obtener la Figura 105.
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Como se puede observar en la Figura 105, con este pequefio cambio, la curva I-V pasa
de ser una curva con varios escalones a tener un solo escalon abrupto, aunque la
estructura siga teniendo varias ramas. Esto es debido a que, como vemos en la Figura
105b, ahora la zona caliente se encuentra en el CF principal, por debajo del nodo de
donde nacen todas las ramas. Una vez que este CF se rompe, la estructura de
conduccidén queda cortada completamente ya que no hay ningin otro camino por el que
pueda circular la corriente a diferencia de lo que ocurria en la Figura 104b. En este caso,
al ser el CF principal mas estrecho, este se calienta antes que los demas dando lugar a
esta situacion.

(a) (b)

10° . .

20 650
a _ 600

10*F 1 E
< ¢ d £ 550

~ j
5 b e £ 500
3 10* | 08_ 10 450
400
10° . . 300

0.0 0.5 1.0 1.5 0

V)

app

Figura 105: (a) Curva I-V de reset simulada para la estructura de conduccion descrita en la Tabla 18. En
(b) se muestra la distribucion de temperaturas a lo largo de toda la estructura de conduccion calculada a la
tension de 0.73 V.

Por Gltimo, hemos realizado una serie de simulaciones, que mostramos en la Figura 106,
utilizando la misma estructura de conduccion descrita en la Tabla 17. En estas
simulaciones se ha mantenido esta estructura de conduccién fija excepto por la rama d,
cuyo radio se ha ido incrementando desde 0.5 nm hasta 11.5 nm, con incrementos de 1
nm. Se puede observar en la Figura 106 que, aunque el resto de las ramas son iguales en
todas las simulaciones, variando s6lo una de ellas se puede obtener una gran variedad de
curvas I-V diferentes. Esta variabilidad se observa frecuentemente en las curvas 1-V de
reset experimentales a lo largo de series largas de ciclos set/reset para una misma celda.
Es un resultado esperado ya que en cada proceso de set se pueden formar diferentes
configuraciones de la estructura de conduccion a partir de la estructura cortada que
quedo del ciclo reset anterior y nuevas ramas que se puedan crear. De este modo se
explica la gran variabilidad de curvas I-V de reset que podemos obtener en estos
dispositivos.
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Figura 106: Curvas |-V simuladas para la misma estructura descrita en la Tabla 17. El radio de la rama d
varia desde 0.5 nm hasta 11.5 nm aplicando incrementos de 1 nm.

En resumen, a partir de este nuevo modelo circuital podemos obtener resultados
cercanos a los experimentales ganando una gran capacidad de computo. Esto abre la
puerta para estudios futuros de estructuras de memoria mas complejas donde podamos
simular y analizar el funcionamiento de varias celdas juntas. Ademas, a pesar de las
simplificaciones tomadas para el modelo, podemos obtener informacién valiosa sobre el
funcionamiento interno del dispositivo como es la distribucién de la temperatura a lo
largo de la estructura de conduccion durante todo el proceso de reset. Por Gltimo, este
nuevo enfoque nos permite estudiar estructuras de conduccién complejas en forma de
arbol ramificado que son de dificil implementacion en modelos macroscpicos como el
usado en el simulador SIM?RRAM. Hay que destacar asimismo que el modelo, basado
en SPICE, nos permite dar el salto a la simulacion circuitos basados en dispositivos
RRAM.
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10 Conclusiones

La tecnologia Flash que se usa actualmente en las memorias no voldtiles esta
empezando a presentar problemas técnicos a la hora de reducir su tamafio por debajo de
los 25 nm. Este hecho esta poniendo freno a la continuidad del proceso de escalado que
estas memorias ha experimentado en los Gltimos veinte afios, vislumbrandose ya el final
de su recorrido tecnolégico.

Una de las principales tecnologias emergentes que presenta una potente candidatura a
sustituir a las memorias Flash es la relacionada con las memorias resistivas, RRAM.
Los dispositivos RRAM se caracterizan por la capacidad de variar su resistencia de una
manera definida al ser sometidos a una tension externa. Aunque existen varios
mecanismos que producen este cambio de resistencia, en este trabajo nos hemos
centrado en el estudio de los dispositivos que cambian de estado resistivo mediante la
creacion y destruccion de filamentos conductores. Para ello se ha utilizado el simulador
SIM’RRAM, desarrollado como parte de este trabajo de investigacion en la plataforma
MATLAB.

SIM?RRAM resuelve de manera autoconsistente la ecuacién del calor, la ecuacién de
las corrientes y la ecuacién cinética de las reacciones quimicas que controlan el
crecimiento y decrecimiento de los filamentos conductivos. La ecuacion del calor se
resuelve mediante el método numérico de diferencias finitas. Por otra parte, la ecuacion
cinética, al ser un sistema rigido, se ha resuelto mediante el método de Runge-Kutta-
Fehlberg adaptativo. De este modo el sistema se adapta a las necesidades de resolucion
temporal de la ecuacion aumentando la exactitud de la solucion, a la vez que mejora el
rendimiento del simulador desde el punto de vista computacional.

Este simulador permite, por primera vez, la posibilidad de trabajar con varios CFs
simultaneamente y la inclusién de otras resistencias externas a los filamentos
conductores como son la resistencia de Maxwell, las resistencias de los contactos del
dispositivo y la de los conductores del montaje experimental. La consideracion de estas
resistencias externas es de gran interés debido a que también influyen en el
funcionamiento de este tipo de dispositivos.

De esta forma, con el simulador SIM?RRAM, hemos podido reproducir los resultados
experimentales, tanto para procesos de reset como de set, obtenidos para las celdas
RRAM tipo Cu/HfO,/Pt y Ni/HfO,/Si-n" estudiadas en este trabajo.
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También se ha desarrollado un entorno gréfico para el simulador SIM?RRAM. Esta
interfaz gréfica sustituye a la interfaz de linea de comandos nativa de MATLAB,
facilitando asi al usuario el manejo de la aplicacion. Otra de las ventajas de esta interfaz
es la posibilidad de visualizar rapidamente de forma gréfica los resultados de la
simulacion, en funcion de la tension aplicada o del tiempo del experimento. Por ultimo,
todos estos datos pueden ser exportados.

Entre los resultados obtenidos cabe destacar los siguientes:

e Los filamentos conductores que componen la estructura de conduccién se
destruyen durante el proceso de reset debido a dos mecanismos: i) difusion,
térmicamente asistida, de las especies metalicas que los forman y ii) reaccion
quimica de oxidacion que se produce en el CF.

e Ademas de considerar el papel que juegan los CFs dentro del funcionamiento de
estos dispositivos, también es necesario tener en cuenta otro tipo de elementos
como son las resistencias externas a la celda (resistencia de los electrodos
metalicos y/o del propio dispositivo de medida) y la resistencia de Maxwell. Las
resistencias externas tienen un papel relevante cuanto mayor es el grosor de los
CFs ya que éstas pueden ser comparables con la resistencia de la propia
estructura de conduccion.

e La presencia de estas resistencias externas da como resultado un acoplamiento
eléctrico entre los distintos CFs que componen la estructura de conduccion de la
celda. Al tener en cuenta este fenémeno el comportamiento global de la
estructura de conduccion dependerd del nimero de CFs que la forman y la
relacién de grosores entre ellos.

e EI calentamiento de los CFs es un proceso autoacelerado en el entorno de la
tension de reset. Este hecho se debe a que la propia disolucién del CF produce
un cuello de botella en el CF donde aumenta localmente la resistencia. Este
aumento de la resistencia en una regién concreta del filamento produce a su vez
un aumento de la temperatura local. Estos dos procesos se retroalimentan
acelerando la destruccion del CF.

e Hemos estudiado dos tipos de dispositivos RRAM cuyo funcionamiento se basa
en la creacion y destruccion de CFs. Sin embargo, en estos dispositivos los
mecanismos de transporte son diferentes, de modo que podemos estudiarlos
segun el comportamiento de su curva I-V de reset: si es lineal, como ejemplo
mostramos la celda tipo Cu/HfO,/Pt, o si presenta un comportamiento no lineal
como ocurre en la celda tipo Ni/HfO/Si-n".

e El comportamiento no lineal se debe a la existencia de dos mecanismos distintos
de transporte simultaneos: i) mecanismo 6hmico a través de la estructura de
conduccion metalica y ii) transiciones tanel a través de una barrera de potencial
en la interface HfO./Si-n*. Esta barrera de potencial se ha caracterizado
mediante el modelo Quantum Point Contact (modelo QPC).

e Asociada a estos mecanismos de conduccion existen dos componentes resistivas:
resistencia asociada a la conduccion éhmica (Rcg) y la resistencia asociada a la
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conduccion tunel (Ropc). La competencia entre las variaciones de estas dos
componentes da como resultado un comportamiento concavo (donde predomina
la variacion de Rgpc sobre la de Rcg) 0 convexo (donde predomina la variacion
de Rcr) de la curva I-V de reset.

Se ha definido en este trabajo un nuevo parametro para caracterizar los
mecanismos de transporte de estos dispositivos, al que hemos Ilamado Tension
Umbral del proceso de reset (Vry reser). Se calcula como el maximo de la
derivada de la intensidad respecto a la tension aplicada. Este pardmetro da
cuenta de la tension a la que se cambia del régimen cuéntico, donde predomina
la variacion de Rgpc, al regimen ohmico donde es la variacion de Rce la
componente que determina el comportamiento de la resistencia total del sistema.
Se pueden distinguir tres tipos de ciclos de reset que podemos identificar segun
la forma de la correspondiente curva I-V:

= La curva I-V de reset presenta una Unica caida abrupta de la intensidad:
este tipo de ciclo se asocia con estructuras de conduccion de un solo CF
grueso. En el instante que el CF se rompe, debido a la difusion de las
especies metalicas que lo forman, el dispositivo pasa al estado HRS y la
intensidad cae bruscamente. Se ha estudiado en profundidad la
dependencia de la tension de reset con la forma y el tamafio de los
filamentos conductores.

= Lacurva I-V de reset presenta dos 0 mas escalones: este caso se asocia a
dispositivos con estructuras de conduccion formadas por varios
filamentos. Cada escaldon que muestra la curva I-V es el resultado de la
rotura de uno de los CFs. Al haber varios CFs conduciendo inicialmente,
aungue uno de ellos se rompa los demas siguen conduciendo. No
obstante, la intensidad total que circula por el dispositivo disminuira
bruscamente. Este tipo de ciclos también se denomina ciclo de reset
progresivo por acumulacion de CFs.

»= Lacurva I-V de reset presenta una caida suave de la intensidad: al igual
que ocurre en el primer caso, estos dispositivos estan formados por un
unico CF. No obstante, en esta ocasion el filamento es muy estrecho, con
lo que la intensidad que circula es pequefia. Esta baja intensidad, y por
consiguiente bajo calentamiento por efecto Joule, ralentiza el proceso de
destruccion del CF dando lugar a una caida de la intensidad progresiva.

Dado que la tension de reset (Vreser) €S un parametro que permite identificar
cuando el dispositivo ha conmutado del estado LRS al HRS, se han desarrollado
cinco metodos orientados a la extraccion automatica de este parametro. En este
trabajo hemos propuesto dos posibles definiciones para Vgeser: 1) tension
aplicada en el instante en el que comienza a descender la intensidad del
dispositivo, es decir, cuando se inicia la destruccion del primer CF o ii) tension a
la que dicho CF se rompe. Los métodos de calculo de Vgeser desarrollados
permiten calcular este pardmetro en el contexto de estas dos definiciones.

Se ha demostrado que la tension e intensidad de reset de las celdas RRAM tipo
Ni/HfO,/Si-n" presentan una clara dependencia con la temperatura externa. No
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obstante esta dependencia no tiene un unico y claro origen sino que viene dada
por la dependencia térmica de todos los mecanismos fisicos que intervienen
durante el proceso de reset. Es decir, la dependencia con la temperatura de las
diferentes resistencias, principalmente la resistencia de los CFs y la resistencia
asociada a los tuneles cuénticos correspondientes al modelo QPC, y la
interrelacion entre ellas.

e Aungue la celda RRAM tipo Ni/HfO,/Si-n" se encuentre en el estado HRS,
puede haber conduccién a muy baja intensidad. Esta conduccion se realiza a
través de los defectos del propio Oxido. Por este motivo se ha modelado
utilizando la teoria de Poole-Frenkel. Este tipo de conduccién se puede observar
experimentalmente también al aplicar bajas tensiones durante el proceso de set
ya que la estructura de conduccion se encuentra cortada.

e Durante proceso de set se vuelve a reconstruir los CFs que forman la estructura
de conduccidn, destruida en el anterior proceso de reset, a la vez que se generan
nuevos CFs. Por esta razon estos dispositivos tienen un comportamiento tan
variable a lo largo de los ciclos. Esta reconstruccion se lleva a cabo gracias a la
reaccion quimica de reduccion.

e Una vez que el proceso de set llega a término, los CFs vuelven a conducir.
Debido a que este hecho se produce a altas tensiones, el crecimiento del CF es
muy rapido pudiendo llegar a ocupar la totalidad del area de la celda. Este hecho
hace que el dispositivo quede permanentemente en el estado de LRS. Por este
motivo, es imprescindible fijar una intensidad limite (intensidad de compliance)
para llevar a cabo un proceso de set completo sin dafar la celda ya que asi se
limita el crecimiento del CF.

Por altimo, en este trabajo también se ha desarrollado un modelo compacto para el
proceso de reset. Este nuevo enfoque tiene como objetivo poder implementar en un
simulador de circuitos (SPICE en nuestro caso) un dispositivo RRAM. Para ello, se han
transformado las variables fisicas de los distintos mecanismos fisicos en variables
eléctricas como, por ejemplo, considerando los flujos de calor como corrientes.

Aunque se han realizado una serie de simplificaciones respecto al modelo general usado
para el simulador SIM?’RRAM, este nuevo modelo incluye los mismos procesos fisicos
(conduccion de calor longitudinal y lateral, efecto Joule, dependencia térmica de las
resistencias, etc.), excepto la corriente tunel modelada con QPC. De este modo, también
se puede obtener informacion valiosa sobre el funcionamiento interno del dispositivo
como es la distribucion de la temperatura a lo largo de la estructura de conduccion
durante todo el proceso de reset.

Otra ventaja de este modelo compacto es que nos permite estudiar estructuras de
conduccion con forma de arbol, es decir, considerar filamentos ramificados. Dadas las
caracteristicas de este tipo de estructuras es complejo considerarlas en el contexto de los
simuladores macroscopicos ya que Se necesitaria una gran potencia de calculo para
resolver las ecuaciones diferenciales en dos dimensiones. No obstante, al ser este
modelo compacto de caracter puramente eléctrico, bajo una aproximacion de elementos
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discretos, es facil plantear estas estructuras sin necesidad de asumir grandes costes
computacionales. El estudio de estas estructuras con forma de arbol pone de manifiesto
que no solo el nimero de filamentos conductores influye en la variabilidad de estos
dispositivos. Ademas, la relacion de grosores entre las distintas ramas y su
configuracion dentro de la estructura de conduccion determinan el comportamiento de
la celda durante el proceso de reset.
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Apeéndice A: Método de las diferencias finitas.

El método de las Diferencias Finitas es un método numérico que permite la resolucion
aproximada de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales definidas en recintos
finitos como el que se muestra en la Figura 107:

*Z

Figura 107: Linea en la que se define la funcién f(z) con N puntos y con una separacion entre ellos de Az.
Para la resolucion de la ecuacion del calor (Ec. (A12)), los puntos Z, y Zy., Se corresponden con los
electrodos.

Sea f(z) una funcidon definida en (zi, zn) que tiene hasta la k-ésima derivada no nula. De
este modo, la expansion de f(z) usando series de Taylor alrededor del punto z; contenido
en el intervalo (z1, z) seré:

(z—z)df (z —z)? d*f (z—z)*d*f
f(Z):f(Zi)+—1! Ezi+—2! Ez-—i_m-l_—k! 75| (A1)

i &
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donde ¢ =z + 0(z - z;) y 0 < 6 < 1. Si aproximamos la Ec. (Al) hasta orden 2 (k=2) y
hacemos el siguiente cambio de variable z = z; + Az, tenemos

Az? d?
+ JR— _f
2! dz?

f(zi+Az) = f(z;) + Az ﬂ

dz (A2)

€p

Despejando de esta ecuacién obtenemos la siguiente aproximaciéon para la primera
derivada de la funcién f(z).

df| _flat+2)~f(z) Az? d*f
dzl,, B Az 2 dz?|, '

p

(A3)

En este caso la aproximacion de f'(z) mediante diferencias progresivas es de primer
orden, o sea O(Az). Siendo Op(Az) el error local de truncamiento, definido como

Az? d?f
082 == 32| - (A4)

€p

Por esta razon, es usual escribir la anterior expresion como

df|  f(u+b2) - f(z)
dzl,, B Az

— 0,(A2). (A5)

Para hacer mas manejable la Ec. (A5) se suele recurrir a una notacién con subindices.
En esta notacion se toma la siguiente norma: f(z;) = f;, f(zi + Az) = fisg, ..., f(zi + n-AZ) =
firn. De este modo, la Ec. (A5) queda:

Filay =T N (#6)

Para el calculo de la segunda derivada de f(z) se deriva la Ec. (A6), quedando asi:
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- 32z

Zj

dzf
dz?

_i(ﬁ'+1_fi>=fi+2_2fi+1+fi. (A7)

2 T dz Az Az?

Por simplicidad se suele redefinir los subindices para centrar el paso de la derivada en
z;, quedando finalmente:

fi+1 - Zfl + fi_l. (A8)

friz) =" —

El bloque térmico del simulador SIM’RRAM es el encargado de resolver la ecuacion
del calor (Ec. (2)), que mostramos a continuacion, mediante este método numeérico:

aZTCF(Z)

3,2 (A9)

ocr(2)é(2)* - [Tcr(2) — Toxl = —ken

1er(2)

Si sustituimos en esta ecuacion la definicion de segunda derivada dada en la Ec. (A8) y
usamos la notacion con subindices nos queda:

2h Tiyq — 2T; + T;_
Y 'SLZ - [Ti - Tox] = —kin = l =

A10
- 1,7 : (A10)

siendo i = 1, 2, ..., N, donde N se corresponde con el nimero de puntos en los que
hemos dividido cada CF (ver Figura 107). Reorganizamos ahora los términos de la Ec.
(A10).

h h
kthTi—l - 2 (kth + AZZ ;) Tl + ktth"I—l == _AZZ (O-l Elz + 2 ;T0x> . (All)

l l
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Ahora debemos resolver la Ec. (Al1) que es un sistema de ecuaciones con N incognitas
(Ti) y N ecuaciones. Para simplificar la descripcion de este sistema cambiamos la
notacion.

D%T;_, + D;T; + D*T;,, = B; siendoi=12,..,N, (A12)

donde, por comparacién con la Ec. (A11), los términos DY, D", D; y B; son:

Dd = D% = kth , (A13)
Az
Di = —2 (kth + hz T), (A14)
i
Az
B, = —h? (al- £2 42 TTO,C). (A15)

l

La ventaja de escribir la ecuacion del calor de esta forma (Ec. (A12)), es que hemos
convertido el sistema de ecuaciones en un sistema trigonal; es decir, en un sistema
donde todos los elementos de la matriz de coeficientes son cero excepto la diagonal
principal y sus dos diagonales vecinas (superior e inferior) como muestra la Ec. (A16).
Esto simplifica en gran medida la resolucién del sistema de ecuaciones. Ademas, nos
permite trabajar directamente con matrices (Ec. (A16)) para lo cual MATLAB esta
optimizado.

D, D* 0 - 0\ /Ty B, — DT,
/Dd D, D* - 0 \ Tz\ B, \‘
k 0 D% D, 0 ) P = : (A16)
: : D% By_q /
0 0 0 D% Dy/ \In By — DTy

Los valores Ty y Tn+1 Se corresponden con los valores de la temperatura en los contactos
metalicos.
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Apéndice B: Meétodo de Runge-Kutta-Fehlberg
adaptativo.

Los métodos de Runge-Kutta son un conjunto de métodos iterativos, explicitos e
implicitos, de resolucion numérica de ecuaciones diferenciales. En 1970 Erwin
Fehlberg, basandose en el método de Runge-Kutta, desarrollé un nuevo método de
resolucion de ecuaciones diferenciales que permitia estimar la longitud del paso usado
(en el grid de resolucion) para resolucion de la ecuacion. A este método se le denomina
método de Runge-Kutta- Fehlberg adaptativo (RKFa).

Comenzamos con el desarrollo en serie de Taylor de x(t + h):

dx  h? d? hk gk
x(t+h) =20 +h sy il (B1)

a T nae T Y A

Por simplicidad en la notacion definimos las derivadas que aparecen en la Ec. (B1) de la
siguiente manera:

dx_
E_f
d?x dx
F:ft"i'fxazft"i'fxf (B2)

3

d_tf = fee + fexf + (e + L) + [ (e + faxf)

En este caso, los subindices denotan derivadas parciales y se ha utilizado
respectivamente la regla de la cadena para las derivadas. Los primeros tres términos de
la Ec. (B1) se pueden escribir ahora como:

2

x(t+h)=x+hf+ %(ft + ff) + 0(h®), (B3)



175

donde x significa x(t) y f representa f(t, x), etc. Podemos redefinir también las derivadas
parciales reduciendo a los primeros términos de la serie de Taylor de dos variables

mediante el siguiente cambio de notacion
f(t+hx+hf)=f+hff,+0(h?
De este modo, la Ec. (B3) se puede escribir finalmente como:
1 1
x@+40::x+§hf+§hfa+JLx+hf)+OUﬁ)

Por consiguiente la expresion para efectuar un avance de la solucién es:

h h

x(t +h) = x(t) + Ef(t,x) + Ef(t + h,x + hf(t,x)) + O(h®),
0 su equivalente:
1
x(t+h) =x(t) + 5 (FL +F,),

donde

Fl = hf(t,X)
F, = hf(t + hx + Fy).

(B4)

(B5)

(B6)

(B7)

(B8)

Las Ecc. (B7) y (B8) es lo que se conoce como método de Runge-Kutta de segundo
orden o método de Heun. Este método se puede obtener para distintos drdenes segun el
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numero de téerminos del desarrollo en serie de Taylor que se considere para obtener la
Ec. (B3).

El método de Runge-Kutta-Fehlberg (RKFa) se basa en el método de Runge-Kutta
descrito anteriormente de quinto orden usando la expresion de cuarto orden para
cuantificar el error por truncamiento que se comete. Es decir, este método calcula la
solucidén de orden cuarto y quinto, comparandolas posteriormente para obtener el error
(ver Ec. (B12)). La ventaja de conocer el error que se comete en cada evolucion es que
se puede adaptar el paso temporal h usado en cada célculo de manera que el error se
mantenga siempre dentro de unas cotas fijadas previamente.

De esta forma, el conjunto de ecuaciones que se debe resolver ahora es:

6
Aprox.5% orden =>x(t+ h) = x(t) + ) a;F; (B9)
i=1
6
Aprox.4° orden => x(t + h) = x(t) + Z b;F;, (B10)
i=1
Donde las F; se calculan segun:
-1
F, = hf t+cih,x+Zdiij , (B11)
j=1

siendo aj, b, ¢; y djj constantes propias del método (ver Tabla B1). Dado que la Ec. (B9)
es la de mayor precision, se utiliza para calcular el valor de salida del algoritmo.

La diferencia entre las Ecc. (B9) y (B10) se puede interpretar como una estimacion del
error de truncamiento local que resulta de la menor precision de la aproximacion de 4°
orden.

6
e=x(t+h)—x(t+h) = Z(ai _ b)F,. (B12)

i=1
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Como se ha comentado anteriormente, este error se puede usar para controlar la longitud
del paso. Para ello se define una cota maxima de error permitido ¢. Si el valor absoluto
del error local e supera esta cota, se volveria a repetir el calculo de x(t + h) (Ecc. (B9) y
(B19)) adecuando la longitud del paso temporal. Para adaptar el paso temporal es
habitual usar la siguiente expresion:

B =09 (|6?|>/ h (B13)

El método de RKFa parece un método muy costoso computacionalmente ya que hay
que resolver la ecuacion dos veces (Ecc. (B9) y (B10)) y posteriormente calcular el
error cometido mediante la Ec. (B12). Sin embargo, Fehlberg fue capaz de elegir los
parametros de éste método de manera que podemos obtener las soluciones para los dos
ordenes de aproximacion utilizando los mismos puntos para evaluar la funcion. Dicho
de otro modo, podemos resolver las Ecc. (B9) y (B10) a la vez ya que sus
correspondientes F; son iguales, siendo necesario Gnicamente variar los coeficientes de
las sumatorias. En la Tabla B1 se muestran los coeficientes usados en las Ecc. (B9 - 12):

i Ci ai aj - bi dij
1 0 16 1 1
135 360
2 ! 0 0 1
4 4
3 3 6656 128 3 9
8 12825 4275 32 32
4 12 28561 2197 1932 7200 7296
13 56430 75240 | 2197 2197 2197
5 1 9 1 439 8 3680 845
50 50 216 513 4104
5 1 2 2 8 5 3544 1859 11
2 55 55 27 2565 4104 40
il 1 2 3 4 5

Tabla B1: Pardmetros de las Ecc. (B9 — B12) del método de RKFa.
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