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Пpибоpные стpуктуpы на эффектах квантовой 
интеpфеpенции

Во ввеäении (сì. на÷аëо статüи в № 7) уже отìе-
÷аëосü, ÷то в настоящее вpеìя пpеäëожено (и pеа-
ëизовано) боëüøое ÷исëо пpибоpных стpуктуp, ос-
нованных на эффектах квантовой интеpфеpенöии.
3äесü ëиøü остановиìся на наибоëее важных äëя
нас pезуëüтатах.

На÷иная с пионеpской pаботы Ааpонова и Боìа [8],
наибоëее ÷асто äëя постpоения упpощенных ìоäе-
ëей pазнообpазных стpуктуp на эффектах квантовой
интеpфеpенöии*, вкëþ÷ая баëëисти÷еские канаëы,
ìикpоконтакты, ìикpосужения, испоëüзуется фоp-
ìаëизì воëновых функöий. Пpи этоì пpиìеняþтся
ìетоäы ìатpиöы pассеяния и ìатpиö пеpеноса, ìе-
тоä соãëасования ìоä и äpуãие упpощения, а в сëу-
÷ае вы÷исëения конäактанса (иëи сопpотивëения)
и токов — фоpìаëизìы Ланäауэpа—Буттикеpа иëи
Кубо—Гpинвуäа (иноãäа фоpìуëа Тсу—Есаки äëя
тока). Дëя pяäа пpибоpных стpуктуp пpи нахожäе-
нии эëектpостати÷ескоãо потенöиаëа тpебуется
также pеøение уpавнения Пуассона, хотя бы пpи-
бëиженное.

Интеpесный коìбиниpованный ìетоä испоëüзо-
ваëся в pаботе [114] пpи изу÷ении вëияния ìаãнит-
ноãо поëя на баëëисти÷еский тpанспоpт в пеpиоäи-
÷ески ìоäуëиpуеìоì (по øиpине) канаëе в эëек-
тpонноì 2D-ãазе. Стpуктуpа пpеäваpитеëüно pазби-
ваëасü на я÷ейки. Коэффиöиент пpохожäения всеãо
канаëа вы÷исëяëся с пpиìенениеì ìетоäа ìатpиöы
pассеяния. В то же вpеìя ìатpиöа pассеяния äëя
я÷ейки опpеäеëяëасü путеì ÷исëенноãо pеøения

äвуìеpноãо уpавнения Шpеäинãеpа по ìетоäу ко-
не÷ных эëеìентов. Дëя pас÷ета конäактанса испоëü-
зоваëся фоpìаëизì Ланäауэpа.

Дëя вы÷исëения коэффиöиентов пpохожäения,
конäактанса, тока испоëüзуþтся также фоpìаëизìы
функöий Гpина и функöий Виãнеpа.

Возìожно также выпоëнение pас÷етов äëя T-стpук-
туp в эëектpонноì 2D-ãазе на основе анаëоãии ìе-
жäу эëектpонныìи и эëектpоìаãнитныìи воëнаìи
и пpиìенения pанее pазpаботанных аëãоpитìов и
пpоãpаìì äëя вы÷исëения хаpактеpистик pезонато-
pов, вкëþ÷аþщих со÷ëенения воëновоäов [115, 116].

Важное pасøиpение возìожностей фоpìаëизìа
Ланäауэpа—Буттикеpа быëо пpовеäено в pаботе
[117] äëя постpоения эëектpи÷еских ìоäеëей ìноãо-
теpìинаëüных ìезоскопи÷еских (баëëисти÷еских)
пpибоpных стpуктуp äëя сëу÷ая ìаëоãо сиãнаëа.
В ка÷естве пpиìеpа быë pассìотpен нанотpанзистоp
с эëектpонныì 2D-ãазоì на GaAs/AlGaAs-систеìе.
Дëя pас÷ета коэффиöиентов пpохожäения и äpуãих
паpаìетpов пpиìеняëся ìетоä ìатpиöы pассеяния.

Pассìотpиì упpощенные ìоäеëи пpибоpных
стpуктуp, вкëþ÷аþщих непосpеäственно квантовые
пpовоëоки. Сpазу же заìетиì, ÷то ìноãие ìетоäы,
поäхоäы, ìоäеëи, отìе÷енные pанее, не тоëüко ëеã-
ко pаспpостpаняþтся на сëу÷аи таких стpуктуp, но и
ìоãут испоëüзоватüся иëи уже пpиìеняëисü äëя их
pас÷ета (некотоpые pассìотpенные pанее стpуктуpы
äопустиìо, вообще ãовоpя, интеpпpетиpоватü в ка-
÷естве пpостейøих пpибоpных стpуктуp). Обpащает

на себя внимание то, что пpи постpоении упpощенных

моделей используются более пpостые подходы, так как

моделиpование пpибоpных стpуктуp, как пpавило, бо-

лее сложно по сpавнению с моделиpованием отдельных

квантовых пpоволок или pезистоpов на их основе. Хо-
pоøий обзоp pанних упpощенных ìоäеëей пpибоp-
ных стpуктуp на эффектах квантовой интеpфеpен-
öии äан в pаботах [4, 5, 118].

Основныìи на на÷аëüноì этапе явëяëисü хоpоøо
апpобиpованные pанее ìетоä ìатpиöы pассеяния и
фоpìаëизì Ланäауэpа—Буттикеpа [4]. Дëя вы÷исëе-
ния ìатpиö pассеяния испоëüзуþтся pазëи÷ные ìе-
тоäы, эконоìи÷ностü котоpых pезко паäает с увеëи-
÷ениеì äëины и/иëи øиpины пpибоpа, оäнако в pя-
äе сëу÷аев äëя этих öеëей ìожет äостато÷но эффек-
тивно пpиìенятüся ìетоä ãpани÷ных эëеìентов [5].
В äаëüнейøеì иссëеäования с испоëüзованиеì ìе-
тоäа ìатpиöы pассеяния пpоäоëжаëисü.

Так, в pаботе [119] анаëизиpоваëисü воëüт-аìпеp-
ные хаpактеpистики (ВАХ) и ÷астотные хаpактеpи-
стики T-тpанзистоpов на ÷етыpех ìатеpиаëах (GaAs,
InAs, InSb, Si) с экстpеìаëüно ìаëыìи pазìеpаìи
попеpе÷ных се÷ений квантовых пpовоëок. Пpинöи-
пиаëüное отëи÷ие испоëüзуеìой ìоäеëи от ìоäеëи,
описанной в pаботе [120], закëþ÷аëосü во ввеäении
зависиìости эффективной ìассы от pазìеpов кван-
товой пpовоëоки, ÷то связано с их экстpеìаëüно ìа-
ëыìи зна÷енияìи. Оказаëосü, ÷то это важно не
тоëüко коëи÷ественно, но и ка÷ественно пpи pас÷ете

Пpоанализиpованы модели пpибоpных стpуктуp на эф-
фектах квантовой интеpфеpенции. Оценены пеpспективы
pазвития pассматpиваемой области наноэлектpоники.

Ключевые слова: квантовые пpоволоки, пpибоpы на
квантовой интеpфеpенции, наноэлектpоника.

 * Пpи боëее иëи ìенее стpоãоì анаëизе этих стpуктуp у÷ет
интеpфеpенöионных эффектов необхоäиì.
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эëектpи÷еских хаpактеpистик T-тpанзистоpов в pас-
сìатpиваеìых сëу÷аях. В посëеäуþщей pаботе [121]
ìоäеëü быëа ìоäифиöиpована не тоëüко äëя у÷ета
зависиìости эффективной ìассы от ãеоìетpи÷еских
pазìеpов квантовой пpовоëоки и конöентpаöии
пpиìеси в ней, но и äëя pассеяния на уäаëенной за-
pяженной пpиìеси и на неоäноpоäностях повеpх-
ности квантовой пpовоëоки. В статüе иссëеäова-
ëисü ВАХ и ÷астотные хаpактеpистики оäнозатвоp-
ных T-тpанзистоpов на восüìи ìатеpиаëах, а иìенно:
Si, Ge, GaAs, InAs, GaSb, InSb, GaP, InP. Дëя pас÷ета
тока с у÷етоì вëияния ìеханизìов pассеяния пpи-
ìеняëасü не фоpìуëа Тсу—Есаки, а ее ìоäифика-
öия. Быëо также пpовеäено сопоставëение с экспе-
pиìентаëüныìи äанныìи.

Упpощенная ìоäеëü äëя pас÷ета ВАХ и ÷астот-
ных хаpактеpистик интеpфеpенöионноãо T-тpанзи-
стоpа с уäаëенныì затвоpоì в pежиìе баëëисти÷е-
скоãо тpанспоpта быëа пpеäставëена в pаботе [122]
в pаìках фоpìаëизìа функöий Виãнеpа. Коэффи-
öиент пpохожäения в стpуктуpе пpи этоì также вы-
÷исëяется с поìощüþ ìетоäа ìатpиöы pассеяния.

Пpибоpная стpуктуpа на Y-пеpесе÷ении кванто-
вых пpовоëок, котоpая ìожет испоëüзоватüся в ка-
÷естве ëоãи÷еских эëеìентов, анаëизиpоваëасü
(эëектpи÷еские свойства, коэффиöиенты пpохожäе-
ния и отpажения) в pаботе [123] пpи pазëи÷ных теì-
пеpатуpах и сìещениях. Пpи ìоäеëиpовании пpиìе-
няëся ìетоä ìатpиöы pассеяния (äëя ìноãотеpìи-
наëüноãо сëу÷ая) и фоpìаëизì Ланäауэpа—Буттике-
pа. Так как сопpотивëение баëëисти÷еских пpибоpов
опpеäеëяется в основноì контактаìи, то эëектpо-
стати÷еский потенöиаë в стpуктуpе пpеäпоëаãается
неизìенныì, а паäения напpяжения у÷итываëисü
тоëüко на контактах. Это пpеäпоëожение позвоëяет
упpоститü выpажение äëя тока.

Метоä ìатpиöы pассеяния пpиìеняëся в pаботе [124]

äëя анаëиза интеpфеpоìетpа на äвух квантовых пpо-
воëоках, фоpìиpуеìых в квантовых яìах с поìощüþ
затвоpов. В пpибоpах пpи этоì выäеëяþтся секöии,
в кажäой из котоpых саìосоãëасованно pеøаþтся
оäноìеpное уpавнение Шpеäинãеpа и уpавнение
Пуассона.

Сpеäи известных ìетоäов сëеäует также отìетитü
ìетоä соãëасования ìоä, пpиìененный в pаботе
[125] äëя pас÷ета коэффиöиентов пpохожäения и
конäактанса поëупpовоäниковых T-стpуктуpы, су-
жения и изãибов. Пpи этоì стаöионаpное уpавнение
Шpеäинãеpа pеøаëосü в пpибëижениях эффектив-
ной ìассы и pавенства нуëþ воëновых функöий на
ãpаниöах квантовой пpовоëоки. Анаëоãи÷ный поä-
хоä испоëüзоваëся в pаботе [126] äëя иссëеäования
вëияния ìаãнитноãо поëя на энеpãети÷еские уpовни
квантовой то÷ки на L- и T-пеpесе÷ениях квантовых
пpовоëок. Оäниì из ãëавных неäостатков äанноãо
упpощенноãо ìетоäа явëяется возникаþщее беско-
не÷ное ÷исëо ëинейных уpавнений, и, к сожаëениþ,
в общеì сëу÷ае неясно, какиì ÷исëоì ìоä (уpавне-
ний) ìожно оãpани÷итüся.

В статüе [127] ìетоä соãëасования ìоä испоëüзо-
ваëся äëя вы÷исëения паpаìетpов pассеяния в pаì-
ках ìетоäа обобщенной ìатpиöы pассеяния пpи pас-
÷ете коэффиöиентов пpохожäения, конäактанса и
ВАХ сужений, изãибов, квантовых воëновоäов с пе-
pиоäи÷ески изìеняþщейся øиpиной. Pассìотpение
осуществëяëосü на основе стаöионаpноãо уpавнения
Шpеäинãеpа в пpибëижении эффективной ìассы.
Тpанспоpт в кажäой из pавноìеpных воëновоäных
секöий пpеäпоëаãаëся баëëисти÷ескиì, а паäение
потенöиаëа — ëинейныì. Оäниì из наибоëее инте-
pесных pезуëüтатов pаботы явëяëосü установëенное
поäобие хаpактеpистик äвойноãо сужения и pезо-
нансно-туннеëüноãо äиоäа (PТД). Метоä соãëасова-
ния ìоä в со÷етании с ìетоäоì ìатpиöы pассеяния
пpиìеняëся в pаботе [128] äëя ìоäеëиpования схеì
на основе ìатpиö пеpесекаþщихся квантовых пpо-
воëок в оäноìоäовоì pежиìе функöиониpования.

В статüе [129] ìетоä соãëасования ìоä, но уже в
со÷етании с ìетоäоì ìатpиö пеpеноса, испоëüзоваë-
ся äëя вы÷исëения коэффиöиентов пpохожäения и
конäактанса квантовых пpовоëок с изìеняþщиìся
потенöиаëоì и стоëбикаìи с оäной стоpоны. Пpи
вы÷исëении ìатpиöы пеpеноса секöии (бëока)
стpуктуpы pеøается стаöионаpное уpавнение Шpе-
äинãеpа в пpибëижении эффективной ìассы, а по-
тенöиаë ãpаниöы квантовой пpовоëоки с÷итается
бесконе÷но высокиì. Отìе÷ается, ÷то в pяäе сëу÷аев
ìоãут возникатü пpобëеìы*, так как необхоäиìо ин-
веpтиpоватü ìатpиöы, котоpые становятся ÷исëенно
выpожäенныìи. Сpавнение äанной ìоäеëи с äpуãи-
ìи упpощенныìи ìоäеëяìи на основе фоpìаëизìа
функöий Гpина [131] и обы÷ноãо ìетоäа соãëасова-
ния ìоä показаëо хоpоøее соответствие pезуëüтатов
pас÷етов.

Поäобный поäхоä испоëüзоваëся в pаботе [132]
äëя иссëеäования то÷е÷ноãо контакта с pазëи÷ной
фоpìой сужения, сфоpìиpованноãо в эëектpонноì
2D-ãазе. Моäеëü позвоëяет у÷итыватü pассеяние на
пpиìеси и pасс÷итыватü коэффиöиент пpохожäения
и конäактанс.

В pаботе [133] ìетоä соãëасования ìоä быë pас-
пpостpанен на сëу÷ай изãибов (уãоëков) на кванто-
вых пpовоëоках с пpоизвоëüныìи уãëаìи. Основное
вниìание быëо уäеëено pас÷ету коэффиöиентов
пpохожäения стpуктуp. Метоä соãëасования ìоä с
успехоì испоëüзоваëся в [134] äëя pас÷ета коэффи-
öиентов пpохожäения напpавëенноãо ответвитеëя на
äвух квантовых пpовоëоках. Пpи этоì pеøаëосü äву-
ìеpное стаöионаpное уpавнение Шpеäинãеpа.

Упpощенное pеøение нестаöионаpноãо уpавне-
ния Шpеäинãеpа испоëüзоваëосü äëя анаëиза пеpе-
кëþ÷атеëя на основе Y-pазветвитеëя (пеpехоäа) на
квантовых пpовоëоках в pаботе [135]. На÷аëüный
воëновой пакет заäаваëся в виäе pаспpеäеëения Га-
усса. Боëее стpоãая ìоäеëü быëа pеаëизована в по-

 * Анаëоãи÷ные ÷исëенные пpобëеìы äëя ìетоäа ìатpиö пе-
pеноса отìе÷аëисü в pаботе [130].

Би
бл
ио
те
ка

 БГ
УИ
Р



НАНО- И МИКРОСИСТЕМНАЯ ТЕХНИКА, № 8, 2009 9

сëеäуþщей pаботе [136] оäноãо из автоpов. В ней äо-

поëнитеëüно с нестаöионаpныì уpавнениеì Шpе-

äинãеpа с испоëüзованиеì pяäа пpибëижений (То-

ìаса—Феpìи и äp.) pеøаëосü уpавнение Пуассона.

Анаëиз конäактанса осуществëяëся также äëя Y-pаз-

ветвитеëя на квантовых пpовоëоках, сфоpìиpован-

ноãо в эëектpонноì 2D-ãазе с поìощüþ затвоpов.

Дëя вы÷исëения тока пpиìеняëасü фоpìуëа Бутти-

кеpа äëя ìноãотеpìинаëüноãо сëу÷ая с у÷етоì

спина.

Коëüöо и pоìбовиäная pаìка с ненуëевой øиpи-

ной пpовоëоки поëупpовоäника пpи возäействии

оäноpоäноãо ìаãнитноãо поëя ìоäеëиpоваëисü в pа-

боте [137]. Нестаöионаpное уpавнение Шpеäинãеpа

с у÷етоì сиëы Лоpенöа pеøаëосü с испоëüзованиеì

ìетоäа pазäеëения пеpеìенных. Вы÷исëяëисü коэф-

фиöиент пpохожäения, пëотности заpяäа и тока.

Показано, ÷то äëя пpовоëок коне÷ной øиpины сиëа

Лоpенöа ìожет сиëüно вëиятü на осöиëëяöии Ааpо-

нова—Боìа впëотü äо их поäавëения.

Теоpети÷еское и экспеpиìентаëüное иссëеäова-

ния пpовоäиëисü äëя ìоäуëиpованных квантовых

пpовоëок [138] и оäноìеpных коëеö на кpеìниевых

квантовых пpовоëоках [139]. Пpи вы÷исëении коэф-

фиöиента пpохожäения и конäактанса пpиìеняëасü

упpощенная δ-потенöиаëüная ìоäеëü на основе ìе-

тоäа ìатpиö пеpеноса.

В öеëоì, методы согласования мод и матpицы pас-

сеяния могут использоваться для моделиpования доста-

точно pазнообpазных и сложных стpуктуp на кванто-

вых пpоволоках. Пpеиìущества ìетоäа ìатpиöы pас-

сеяния по сpавнениþ с ìетоäоì ìатpиö пеpеноса за-

кëþ÷аþтся в еãо устой÷ивости* и в уäобстве пpи

вы÷исëении суììаpноãо конäактанса [118].

Баëëисти÷еский тpанспоpт в T-стpуктуpе на

квантовой пpовоëоке pассìатpиваëся в pаботе [140].

Двуìеpное нестаöионаpное уpавнение Шpеäинãеpа

pеøаëосü с испоëüзованиеì неявноãо ìетоäа и ìе-

тоäа коне÷ных pазностей. Пpиìеняëся также ìетоä

соãëасования ìоä. Систеìы ëинейных аëãебpаи÷е-

ских уpавнений (СЛАУ) pеøаëисü с испоëüзованиеì

итеpаöионноãо ìетоäа Гаусса—Зейäеëя. Моäеëü пpи-

ìеняëасü äëя ìаëых сìещений и теìпеpатуp. Вы÷ис-

ëяëисü коэффиöиент пpохожäения, а по неìу —

конäактанс в pаìках фоpìаëизìа Ланäауэpа—Бут-

тикеpа. Pасс÷итываëасü также спектpаëüная пëот-

ностü äëя конäактанса. Установëено, ÷то пеpехоä-

ной пpоöесс по конäактансу хаpактеpизуется квази-

ãаpìони÷ескиìи осöиëëяöияìи.

Квантовый интеpфеpенöионный тpанзистоp на

оäноìеpноì коëüöе анаëизиpоваëся в pаботе [141].

Дëя pеøения нестаöионаpноãо уpавнения Шpеäин-

ãеpа испоëüзоваëся неявный ìетоä пеpеìенных на-

пpавëений. Дëя вы÷исëения тока пpиìеняëасü ìо-

äифиöиpованная фоpìуëа Тсу—Есаки äëя пpибоp-
ных 1D-стpуктуp.

Пpиìеняþтся и äpуãие боëее спеöифи÷еские упpо-

щения. Так, в pаботе [142] быëа пpовеäена оöенка ко-

эффиöиента пеpеäа÷и äëя поëевоãо напpавëенноãо от-

ветвитеëя на основе упpощенноãо pеøения стаöионаp-

ноãо уpавнения Шpеäинãеpа. Пpи этоì испоëüзоваëся

спеöиаëüный анаëити÷еский виä воëновых функöий и

фоpìы потенöиаëа äëя систеìы äвух квантовых пpово-

ëок в сëу÷ае их сëабой связи ìежäу собой.

В pаìках фоpìаëизìа воëновых функöий ìетоä
сиëüной связи пpиìеняëся äëя постpоения упpо-
щенной ìоäеëи баëëисти÷ескоãо тpанспоpта в пеpе-
се÷ении пpовоëок типа "кpест", состоящих из ìаëоãо
÷исëа öепо÷ек [143]. Потенöиаë пpеäпоëаãаëся бес-
коне÷ныì вне pеøетки.

Метоä сиëüной связи испоëüзоваëся äëя ìоäеëи-
pования квантовых пpовоëок со стоëбикоì в виäе
öепо÷ки туннеëüно-связанных квантовых то÷ек
[144] с коëüöоì, состоящиì из квантовых то÷ек иëи
атоìов [145], с äвуìя коëüöаìи с äвух стоpон [146]
в ка÷естве pезонатоpов. Конäактанс пpи теìпеpату-
pе T = 0 К вы÷исëяëся с поìощüþ оäноканаëüной
фоpìуëы Ланäауэpа.

Туннеëüно-связанные äве квантовые пpовоëоки
на GaAs с туннеëüныì баpüеpоì из сëоя AlGaAs
в баëëисти÷ескоì pежиìе функöиониpования pас-
сìатpиваëисü в pаботе [147]. Испоëüзоваëся в pаì-
ках фоpìаëизìа воëновых функöий ìетоä сиëüной
связи äëя оãpани÷иваþщеãо паpабоëи÷ескоãо потен-
öиаëа квантовых пpовоëок. Иссëеäоваëосü вëияние
накëонноãо ìаãнитноãо поëя на конäактанс, теpìо-
эëектpоннуþ ìощностü и наìаãни÷иваеìостü.

Испоëüзование pяäа спеöифи÷еских пpеäпоëо-
жений позвоëиëо pасс÷итатü коэффиöиенты пpохо-
жäения и конäактанс пpибоpной стpуктуpы на кван-
товой пpовоëоке с упpавëяþщиì эëектpоäоì на ос-
нове анаëити÷ескоãо pеøения уpавнения Шpеäинãеpа
в пpибëижении эффективной ìассы в баëëисти÷е-
скоì pежиìе тpанспоpта [148].

Упpощенная аäиабати÷еская ìоäеëü и экспеpи-
ìентаëüные pезуëüтаты по конäактансу квантовых
пpовоëок (с атоìныìи pазìеpаìи) ìежäу äвуìя ìе-
таëëаìи (то÷е÷ный контакт) описаны в pаботе [149].
Моäеëü основывается на pеøении уpавнения Шpе-
äинãеpа в пpибëижении свобоäных эëектpонов (баë-
ëисти÷еский тpанспоpт) с у÷етоì упpуãоãо pассея-
ния на ãpаниöах. Пpи pас÷ете äискpетных уpовней
попеpе÷ное се÷ение пpовоëоки аппpоксиìиpуется
пpяìоуãоëüникаìи с нуëевыìи зна÷енияìи воëно-
вых функöий на ãpаниöе. Атоìная конфиãуpаöия
ìетаëëи÷еской пpовоëоки в пpоöессе вытяжки, т. е.
фоpìиpования контакта, нахоäится в pезуëüтате ìо-
äеëиpования по ìетоäу ìоëекуëяpной äинаìики*.

 * Дëя ìетоäа ìатpиö пеpеноса возникаþт пpобëеìы устой-
÷ивости äëя äëин, боëüøих äëины воëны äе Бpойëя эëектpонов
на повеpхности Феpìи [118].

 * Моäеëиpование нанотехноëоãии изãотовëения, в ÷астно-
сти фоpìы наностpуктуp, не явëяется пpеäìетоì äанной pабо-
ты. Боëее поäpобно с этиìи вопpосаìи, вкëþ÷ая пpиìенение ìе-
тоäа ìоëекуëяpной äинаìики, ìожно ознакоìитüся в книãе [150].
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Паpаëëеëüно pасс÷итывается конäактанс в pаì-
ках фоpìаëизìа Ланäауэpа—Буттикеpа. В pаботе
[149] отìе÷ается, ÷то у÷ет эвоëþöии äетаëüной
атоìной стpуктуpы в ìоäеëи pас÷ета конäактанса
то÷е÷ноãо контакта веäет к уëу÷øениþ ее соãëасо-
вания с экспеpиìентаëüныìи äанныìи.

Упpощенные ìоäеëи фоpìаëизìа воëновых
функöий pазpаботаны äëя pас÷ета ВАХ сужений
[151—154]. Пpи этоì äëя анаëиза важныì ìожет
бытü у÷ет вëияния пpостpанственноãо заpяäа äаже с
поìощüþ аппpоксиìаöий pеøения уpавнения Пуас-
сона [152—154].

Экспеpиìентаëüное и теоpети÷еское иссëеäова-
ния конäактанса T-стpуктуpы с квантовой то÷кой
в öентpе в эëектpонноì 2D-ãазе в баëëисти÷ескоì
pежиìе функöиониpования пpи о÷енü низких теì-
пеpатуpах пpовеäены в pаботе [155]. Дëя вы÷исëе-
ния коэффиöиента пpохожäения pеøаëосü äвуìеp-
ное уpавнение Шpеäинãеpа (в пpибëижении нуëе-
вых воëновых функöий на кpаях воëновоäов).
Эëектpостати÷еский потенöиаë нахоäиëся путеì
pеøения уpавнения Лапëаса. Конäактанс вы÷ис-
ëяëся с поìощüþ фоpìуëы Ланäауэpа äëя ìноãо-
канаëüноãо сëу÷ая.

Фоpìаëизì функöий Гpина в со÷етании с ìето-
äоì сиëüной связи испоëüзоваëся äëя вы÷исëения
коэффиöиентов пpохожäения и отpажения в кванто-
воì интеpфеpенöионноì T-тpанзистоpе* [5, 131, 156]
и ìноãостоëбиковых стpуктуpах [131]. Пpи этоì не
у÷итываëисü эëектpон-эëектpонное взаиìоäейст-
вие, пpисутствие пpиìесей и неупpуãое pассеяние.

Поäобный поäхоä пpиìеняëся в pаботе [157] äëя
вы÷исëения конäактанса квантовых пpовоëок, со-
äеpжащих "щеëи" (ìножество сужений) и пpиìесü,
а также в pаботе [158] пpи pас÷ете конäактанса ìе-
таëëи÷еских уãëеpоäных нанотpубок с äефектаìи и
ãетеpопеpехоäов на их основе. И в тоì и в äpуãоì
сëу÷аях испоëüзоваëасü ìноãоканаëüная фоpìуëа
Ланäауэpа.

В то же вpеìя в pаботе [159] показано, как с по-
ìощüþ ìетоäа сиëüной связи в со÷етании с pекуp-
сивныì вы÷исëениеì функöий Гpина ìожет нахо-
äитüся ìатpиöа pассеяния и такиì обpазоì опpеäе-
ëятüся коэффиöиенты пpохожäения и отpажения
тpехтеpìинаëüноãо пеpехоäа на квантовых пpовоëо-
ках в оäноìоäовоì pежиìе функöиониpования.

Важное вëияние на пpибоpные стpуктуpы ÷асто
оказывает ìаãнитное поëе. Так, конäактанс то÷е÷-
ноãо контакта (узкое сужение) и посëеäоватеëüноãо
соеäинения äвух то÷е÷ных контактов в сëу÷ае вëия-
ния ìаãнитноãо поëя в баëëисти÷ескоì pежиìе
тpанспоpта быë иссëеäован в pаботе [160] с пpиìе-
нениеì ìноãоканаëüной фоpìуëы Ланäауэpа. Дëя
вы÷исëения коэффиöиентов пpохожäения испоëü-

зоваëся фоpìаëизì функöий Гpина пpи pеøении
стаöионаpноãо уpавнения Шpеäинãеpа, аппpокси-
ìиpуеìоãо на пpяìоуãоëüной pеøетке. Пpи этоì
пpиìеняëасü паpабоëи÷еская зависиìостü äëя оãpа-
ни÷иваþщеãо потенöиаëа. В öеëях у÷ета неупpуãоãо
pассеяния в ãаìиëüтониан ввоäиëасü коìпëексная
составëяþщая.

T-стpуктуpа, состоящая из то÷е÷ноãо контакта и
квантовой пpовоëоки, в сëу÷ае у÷ета вëияния ìаã-
нитноãо поëя экспеpиìентаëüно и теоpети÷ески ис-
сëеäоваëасü в [161] пpи о÷енü низких теìпеpатуpах.
Пpи ìоäеëиpовании баëëисти÷ескоãо тpанспоpта в
стpуктуpе испоëüзоваëасü äвуìеpная pеøето÷ная
ìоäеëü, а äëя ìетоäа ìатpиö пеpеноса быëа пpеäëо-
жена стабиëизиpуþщая итеpаöионная пpоöеäуpа,
обобщенная на сëу÷ай пpиìеняеìоãо в pаботе pе-
куpсивноãо вы÷исëения функöий Гpина. В ìоäеëи
возìожно опpеäеëение коэффиöиентов пpохожäе-
ния и отpажения, воëновых функöий. Конäактанс
вы÷исëяется в pаìках фоpìаëизìа Ланäауэpа—Бут-
тикеpа по фоpìуëе äëя ìноãоканаëüноãо äвухтеpìи-
наëüноãо** сëу÷ая. Быëо показано, ÷то äаже äëя ка-
÷ественноãо соãëасования теоpии с экспеpиìентоì
ìоãут бытü важны фактоpы, связанные с фоpìой
стpуктуpы, в ÷астности, ãеоìетpия ее изãибов, виä
оãpани÷иваþщеãо потенöиаëа.

Важные pезуëüтаты быëи поëу÷ены в pаботе
[162], в котоpой быëо показано, ÷то ìоäеëиpование
эëектpонноãо тpанспоpта (вы÷исëение коэффиöи-
ентов пpохожäения и отpажения, ëокаëüной пëотно-
сти состояний) в ìноãотеpìинаëüной стpуктуpе в
pаìках ìетоäа сиëüной связи в со÷етании с ìетоäоì
иëи ìатpиö пеpеноса, иëи ìатpиöы pассеяния, иëи
функöий Гpина ìожет бытü пеpефоpìуëиpовано пу-
теì свеäения к эквиваëентноìу боëее пpостоìу
äвухтеpìинаëüноìу сëу÷аþ с посëеäуþщиì возìож-
ныì пpиìенениеì известных фоpìуë. Поäхоä äо-
пускает обобщение на ìноãоканаëüный сëу÷ай, не-
обхоäиìостü у÷ета эëектpон-эëектpонных взаиìо-
äействий и сëу÷ай ненуëевых пpикëаäываеìых к
пpибоpныì стpуктуpаì сìещений.

Фоpìаëизì функöий Гpина в со÷етании с ìето-
äоì сиëüной связи испоëüзоваëся äëя ìоäеëиpова-
ния T-стpуктуp на квантовых пpовоëоках и пpибоp-
ных стpуктуp, состоящих из äвух T-стpуктуp [163].
Пpи этоì осуществëяëосü свеäение к äвухтеpìи-
наëüноìу сëу÷аþ, а пpи вы÷исëении конäактанса
пpиìеняëся фоpìаëизì Ланäауэpа—Буттикеpа.

Баëëисти÷еский тpанспоpт эëектpонов в пеpехо-
äах (внахëест) на квантовых пpовоëоках с кваäpат-
ныì, пpяìоуãоëüныì и кpуãëыì попеpе÷ныì се÷е-
нияìи изу÷аëся в pаботе [164]. Испоëüзоваëся фоp-
ìаëизì функöий Гpина в со÷етании с ìоäеëяìи
сиëüной связи пpи pас÷ете конäактанса. Установëе-
но ìиниìаëüное ÷исëо узëов в ìоäеëях сиëüной свя-

 * Автоpаìи [156] он быë назван "квантово-ìоäуëяöионныì
тpанзистоpоì" ("quantum-modulated transistor"), оäнако автоpу
кажется боëее уäа÷ныì äpуãое название — "квантовый интеp-
феpенöионный T-тpанзистоp" ("quantum interference T-structure
transistor" [120]).

 ** Необхоäиìо, вообще ãовоpя, испоëüзоватü фоpìуëу äëя
тpехтеpìинаëüноãо сëу÷ая, оäнако äëя pассìатpиваеìой в ста-
тüе ситуаöии она своäится к äвухтеpìинаëüноìу сëу÷аþ.

Би
бл
ио
те
ка

 БГ
УИ
Р



НАНО- И МИКРОСИСТЕМНАЯ ТЕХНИКА, № 8, 2009 11

зи äостато÷ное äëя коëи÷ественноãо иëи ка÷ествен-
ноãо описания конäактанса, ÷то ìожет бытü важныì
äëя оптиìизаöии ìоäеëей схеì, состоящих из боëü-
øоãо ÷исëа поäобных пеpехоäов.

В pаботе [165] изу÷аëся баëëисти÷еский тpанс-
поpт в ìетаëëи÷ескоì то÷е÷ноì контакте. На пpеä-
ваpитеëüноì этапе осуществëяëосü ìоäеëиpование
еãо атоìной стpуктуpы, поëу÷енной в pезуëüтате вы-
тяжки. Паpаëëеëüно с ìоäеëиpованиеì этоãо пpо-
öесса pасс÷итываëся конäактанс контакта. Быëо
также пpовеäено сpавнение pас÷етов по äвуì упpо-
щенныì ìоäеëяì: непpеpывной ìоäеëи "жеëе"
в pаìках фоpìаëизìа воëновых функöий и äискpет-
ной ìоäеëи в pаìках ìетоäа сиëüной связи (фоpìа-
ëизì функöий Гpина). Установëено ка÷ественное
отëи÷ие pезуëüтатов pас÷ета пpи оöенке повеäения
конäактанса с pостоì теìпеpатуpы окpужаþщей
сpеäы, ÷то вызвано pазëи÷аþщиìися пpибëижения-
ìи, сäеëанныìи в ìоäеëях.

Изу÷ение ìехани÷еских и тpанспоpтных свойств
то÷е÷ных контактов, вкëþ÷аþщих атоìы зоëота,
а также атоìы зоëота и пpиìесü в виäе атоìов и ìо-
ëекуë H, O, H2, O2, в пpоöессе их äефоpìаöии и pаз-

pуøения пpовеäено в pаботе [166]. Дëя этих öеëей
испоëüзоваëисü ìетоäы теоpии функöионаëа пëот-
ности. Пpи вы÷исëении конäактанса пpиìеняëся
фоpìаëизì функöий Гpина.

Метоä неpавновесных функöий Гpина испоëüзо-
ваëся в pаботе [167] äëя ìоäеëиpования квантовоãо
то÷е÷ноãо контакта с у÷етоì вëияния ìаãнитноãо
поëя. Взаиìоäействие äвух ÷астиö быëо вкëþ÷ено
на уpовне ìетоäа Хаpтpи—Фока с поìощüþ пpостой
ìоäеëи, описываеìой δ-функöией. На ãpаниöе
пpеäпоëаãаëся бесконе÷но высокий потенöиаëüный
баpüеp, а вывоäные контакты с÷итаëисü поëубеско-
не÷ныìи. Дëя уìенüøения вы÷исëитеëüных затpат
пpиìеняëся ìетоä pекуpсивноãо вы÷исëения функ-
öий Гpина. Дëя pас÷ета эëектpонной пëотности этот
ìетоä быë ìоäеpнизиpован на pассìатpиваеìый
сëу÷ай пpостой ìоäеëи взаиìоäействия. Конäактанс
вы÷исëяëся на основе фоpìуëы Ланäауэpа. Быëо
показано, ÷то äëя известной "0,7 аноìаëии" конäак-
танса ìетоä теоpии функöионаëа пëотности и ис-
поëüзуеìый ìетоä не äаþт, к сожаëениþ, пpавиëü-
ной теìпеpатуpной зависиìости.

Феноìеноëоãи÷еский способ у÷ета äефазиpовки
в öеëях упpощения пpеäëоженноãо pанее Даттой
с соавтоpаìи пpибëиженноãо ìетоäа (сì. pанее)
в pаìках фоpìаëизìа неpавновесных функöий Гpи-
на быë пpеäëожен в [168]. В еãо основе ëежит пpо-
стой феноìеноëоãи÷еский выбоp äëя собственно
энеpãети÷еской функöии, описываþщей пpоöессы
äефазиpовки и у÷итываþщей фазовуþ pеëаксаöиþ
с иëи без pеëаксаöии иìпуëüса. Pассìатpиваþтся
тоëüко упpуãие пpоöессы в пpибоpах с активныìи
1D- иëи 2D-обëастяìи (канаëоì) и äвуìя теpìина-
ëаìи пpи ìаëых пpикëаäываеìых сìещениях.

В pаботе [169] быë пpеäëожен ìетоä квантовой
пеpеäа÷и на ãpаниöе (quantum transmitting boundary

method) в со÷етании с ìетоäоì коне÷ных эëеìентов
äëя ÷исëенноãо pеøения уpавнения Шpеäинãеpа в
пpибëижении эффективной ìассы äëя квантовых
пpибоpов пpоизвоëüной фоpìы в äвуìеpноì сëу÷ае.
С еãо поìощüþ опpеäеëяþтся не тоëüко коэффиöи-
енты пpохожäения и отpажения, но и воëновые
функöии в обëасти пpибоpа. Потенöиаë в ней пpи
этоì ìожет бытü пpоизвоëüныì и äоëжен бытü за-
äан. Наибоëее существенные пpеиìущества этоãо
ìетоäа по сpавнениþ с ìетоäоì pеøения уpавнения
Дайсона äëя функöии Гpина на pеøетке, фоpìиpуе-
ìой в ìетоäе сиëüной связи [131], закëþ÷аþтся в
сëеäуþщеì: 1) он боëее эффективен äëя пpоизвоëü-
ной фоpìы пpибоpов и потенöиаëов; 2) пpи еãо ис-
поëüзовании опpеäеëяþтся непосpеäственно воëно-
вые функöии в обëасти пpибоpа, ÷то обëеã÷ает фи-
зи÷еский анаëиз. С поìощüþ äанноãо ìетоäа вы-
÷исëяëисü коэффиöиенты пpохожäения квантовоãо
воëновоäа с пpяìоуãоëüныì pезонатоpоì и кванто-
воãо воëновоäа в виäе закpуãëения.

Сpеäи äpуãих ìоäеëей отìетиì сëеäуþщие.

Моäеëü жиäкости Латтинäжеpа испоëüзоваëасü
äëя постpоения упpощенной ìоäеëи квантовой пpо-
воëоки с äвуìя контактаìи, в котоpой пëотностü
эëектpонов контpоëиpоваëасü затвоpоì [170].

Конäактанс äëя пеpехоäа в то÷ке M поëубеско-
не÷ных квантовых пpовоëок изу÷аëся в pаботе [171]
пpи T = 0 К. Пеpехоä и пpовоëоки пpеäставëяëисü
pеøето÷ной ìоäеëüþ. С поìощüþ ìетоäа функöио-
наëа pеноpìãpуппы (сì. pанее) поëу÷ена упpощен-
ная тpанспоpтная ìоäеëü, котоpая äаëее иссëеäуется
äëя сëабых и сpеäнеãо уpовня взаиìоäействий. До-
поëнитеëüные иссëеäования пpовеäены с испоëüзо-
ваниеì пpибëижения Хаpтpи—Фока.

В öикëе статей [172—174] быëо поëу÷ено кванто-
вое кинети÷еское уpавнение, пpиìениìое äëя pас-
÷ета pазëи÷ных эëектpофизи÷еских хаpактеpистик
квантовых пpовоëок и пpибоpных стpуктуp на их ос-
нове. Исхоäя из неãо быëа вывеäена систеìа ìо-
ìентных (баëансных) уpавнений äëя иìпуëüса и
энеpãии [172]. С их поìощüþ быëи поëу÷ены упpо-
щенные соотноøения äëя ÷астот pеëаксаöии иì-
пуëüса и теìпеpатуpы в эëектpонноì квази1D-ãазе
(еäини÷ной квантовой пpовоëоке), а также в оäно-
и äвухìеpных pеøетках квантовых пpовоëок [174].

Уpавнения непpеpывности äëя эëектpонных
пëотностей в со÷етании с упpощенныìи уpавнения-
ìи äëя потенöиаëов баpüеpов и паpаëëеëüноãо эëек-
тpи÷ескоãо поëя испоëüзоваëисü äëя анаëиза пеpе-
хоäных пpоöессов в äвух взаиìоäействуþщих паpаë-
ëеëüных квантовых пpовоëоках в статüе [175].

В öеëях у÷ета возäействия ìноãоэëектpонных эф-
фектов на тpанспоpт в баëëисти÷ескоì pежиìе
в äвуìеpных стpуктуpах на квантовых пpовоëоках в
pаботе [176] быëа пpеäëожена ìоäеëü. Дëя pас÷ета
эффективноãо потенöиаëа в стpуктуpе пpиìеняëся
ìетоä теоpии функöионаëа пëотности в пpибëиже-
нии ëокаëüной пëотности (pазëожение Тоìаса—
Феpìи—Диpака—Вайöзеккеpа). Коэффиöиент пpо-
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хожäения äаëее вы÷исëяется путеì pеøения оäно-
эëектpонноãо уpавнения Шpеäинãеpа по ìетоäу ко-
не÷ных эëеìентов. Моäеëü испоëüзоваëасü äëя pас-
÷ета коэффиöиентов пpохожäения T-стpуктуpы на
квантовой пpовоëоке.

Пpовоäиìостü и спиновая поëяpизаöия кванто-
воãо то÷е÷ноãо контакта, фоpìиpуеìоãо в пpибоp-
ной стpуктуpе с pасщепëенныì затвоpоì на GaAs—
AlGaAs-ãетеpостpуктуpе, иссëеäоваëисü в pаботе
[177] с испоëüзованиеì теоpии функöионаëа пëот-
ности в пpибëижении ëокаëüной спиновой пëотно-
сти с у÷етоì обìенных и коppеëяöионных эффектов
äëя pазëи÷ных напpяжений на затвоpе, теìпеpатуp и
äëин. Потенöиаëы pасс÷итываëисü на основе упpо-
щенных соотноøений. Этот же ìетоä пpиìеняëся
pанее автоpаìи äëя анаëиза пpовоäиìости и спино-
вой поëяpизаöии пpи T = 0 К квантовоãо то÷е÷ноãо
контакта с äвуìя квантовыìи то÷каìи [178] и с по-
ëубесконе÷ныìи pезеpвуаpаìи [179], а также вëия-
ния ìаãнитноãо поëя на пpовоäиìостü бесконе÷ной
пpовоëоки [180]. В öеëях уìенüøения ÷исëа уpавне-
ний заäа÷и вìесто äискpетизаöии исхоäных уpавне-
ний на сетке в [177] испоëüзоваëосü pазëожение по
базисныì функöияì. Пpи pеøении СЛАУ пpиìе-
няëся пpяìой ìетоä, так как соответствуþщие ìат-
pиöы не явëяþтся pазpеженныìи. Дëя вы÷исëения
пpовоäиìости испоëüзуется фоpìаëизì Ланäауэpа—
Буттикеpа.

Пpиìенение упpощенной ãиäpоäинаìи÷еской
ìоäеëи позвоëяет вы÷исëятü спектp пëазìонов в
квантовой пpовоëоке с пëавно изìеняþщейся пëот-
ностüþ (основноãо состояния). Моäеëü также ис-
поëüзоваëасü äëя pас÷ета зонной стpуктуpы свеpхpе-
øетки в квантовой пpовоëоке с синусоиäаëüной ìо-
äуëяöией pавновесной пëотности носитеëей [181].

Оöенки ВАХ и кpутизны ìоãут бытü также пpо-
веäены с поìощüþ упpощенной ìоäеëи äиффузион-
но-äpейфовоãо пpибëижения äëя поëевоãо тpанзи-
стоpа с 1D-канаëоì на квантовых пpовоëоках иëи
оäносëойных нанотpубках в небаëëисти÷ескоì pе-
жиìе функöиониpования [182]. Пpи этоì устанав-
ëивается ãëавное отëи÷ие таких пpибоpных стpуктуp
от пëанаpных поëевых тpанзистоpов — боëее сëабое
экpаниpование носитеëей заpяäа в низкоpазìеpноì
сëу÷ае.

Поëезныì äëя оöенок иноãäа явëяется упpощен-
ное pеøение уpавнения Пуассона [183], испоëüзова-
ние эëектpостати÷еских ìоäеëей [184].

Пpостая феноìеноëоãи÷еская ìоäеëü, постpоен-
ная на основе теоpии ëинейноãо откëика, пpиìеня-
ëасü в [185] äëя анаëиза конäактанса то÷е÷ноãо кон-
такта в 2D-ãазе.

К сожалению, в pассмотpенных моделях пpибоpных

стpуктуp уpавнение Пуассона не pешается либо pеша-

ется с упpощениями, как пpавило, сеpьезными. Для бо-

лее детального анализа пpибоpных стpуктуp на кван-

товых пpоволоках необходимы более стpогие численные

модели, включая самосогласованные. Pассìотpиì их.

Оäной из пеpвых ìоäеëей, основанной на саìо-
соãëасованноì ÷исëенноì pеøении уpавнений
Шpеäинãеpа и Пуассона, явëяëасü pабота [186].
В ней иссëеäоваëисü энеpãети÷еские уpовни в 1D-
канаëе в инвеpсионноì сëое МОП-стpуктуpы с не-
скоëüкиìи затвоpаìи. Двуìеpное уpавнение Шpе-
äинãеpа pеøаëосü в пpибëижении эффективной
ìассы. Мноãо÷асти÷ные эффекты не у÷итываëисü.
Уpавнения аппpоксиìиpоваëисü с испоëüзованиеì
ìетоäа коне÷ных pазностей, а возникаþщая поëная
систеìа неëинейных аëãебpаи÷еских уpавнений pе-
øаëасü с поìощüþ ìетоäа Нüþтона с äеìпфиpова-
ниеì с пpибëиженной ìатpиöей Якоби. Вы÷исëения
пpовоäиëисü на IBM 3090/200 ЭВМ с вектоpныì
пpоöессоpоì. Типи÷ное вpеìя оäноãо саìосоãëасо-
ванноãо pеøения быëо в äиапазоне 20—45 ìин.

Уpовни энеpãии и pаспpеäеëение пëотности
эëектpонов по ìоäаì в пpибоpной стpуктуpе с кван-
товой пpовоëокой на Si с затвоpоì pасс÷итываëисü в
pаботе [187]. Пpи этоì у÷итываëосü эëектpон-эëек-
тpонное взаиìоäействие в пpибëижении Хаpтpи пpи
саìосоãëасованноì pеøении в попеpе÷ноì äвуìеp-
ноì се÷ении уpавнения Пуассона с тpеìя уpавне-
нияìи Шpеäинãеpа äëя äоëин кpеìния äëя pазëи-
÷аþщихся обëастей. Пpи ëинеаpизаöии уpавнения
Пуассона испоëüзоваëосü пpибëиженное соотно-
øение äëя интеãpаëа Феpìи—Диpака –1/2 поpяäка.
Коне÷но-pазностная аппpоксиìаöия уpавнений
осуществëяëасü с поìощüþ ìетоäа коне÷ных эëе-
ìентов.

Двуìеpная (в попеpе÷ноì се÷ении) коìбиниpо-
ванная саìосоãëасованная ìоäеëü напpяженных
кpеìниевых квантовых пpовоëок, поëу÷енных се-
ëективныì тpавëениеì в SiGe-ãетеpостpуктуpах,
в пpибоpных стpуктуpах с затвоpаìи пpеäëожена
в [188]. Уpавнение Пуассона аппpоксиìиpуется с
поìощüþ ìетоäа интеãpиpования на я÷ейке на не-
pавноìеpной сетке и pеøается äëя всей пpибоpной
стpуктуpы. Эëектpонные и äыpо÷ные конöентpаöии
вы÷исëяþтся pазëи÷ныì обpазоì по обëастяì пpи-
боpа. В обëастях, ãäе нет сиëüноãо пpостpанственноãо
квантования, испоëüзуется поëукëасси÷еская пëот-
ностü состояний и статистика Феpìи—Диpака. В об-
ëастях с сиëüныì пpостpанственныì квантованиеì
в äвух изìеpениях пëотностü состояний нахоäится
посpеäствоì pеøения äвухìеpноãо уpавнения Шpе-
äинãеpа. В pаботе пpиìеняется ìетоä эффективной
ìассы. Так как кажäый ìиниìуì зоны пpовоäиìо-
сти хаpактеpизуется тpеìя pазëи÷ныìи эффектив-
ныìи ìассаìи в тpех напpавëениях, то уpавнение
Шpеäинãеpа необхоäиìо pеøатü тpи pаза. Дëя вы-
÷исëения конöентpаöии äыpок необхоäиìо pеøатü
уpавнение Шpеäинãеpа äëя ëеãких и тяжеëых äыpок.
В обëастях с сиëüныì пpостpанственныì квантова-
ниеì в оäноì изìеpении пëотностü состояний на-
хоäится с поìощüþ pеøения оäноìеpноãо уpавне-
ния Шpеäинãеpа. Уpавнения Шpеäинãеpа и Пуассо-
на посëе коне÷но-pазностной аппpоксиìаöии pеøа-
þтся с испоëüзованиеì ìетоäа Нüþтона—Pафсона
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в со÷етании с упpощенной веpсией пpеäиктоp-коp-
pектоp схеìы. Собственные функöии и собственные
зна÷ения вы÷исëяþтся тоëüко на пеpвой итеpаöии

ìетоäа Нüþтона—Pафсона, ÷то позвоëяет повыситü
эффективностü аëãоpитìа pас÷ета. Схоäиìостü оöе-
нивается по пpиpащениþ эëектpостати÷ескоãо по-
тенöиаëа ìежäу поëныìи итеpаöияìи. В pаботе ана-
ëизиpоваëся энеpãети÷еский спектp и пëотности
эëектpонов по ìоäаì в зависиìости от напpяжения
на затвоpе и øиpин квантовых пpовоëок.

Моäеëü ìноãоìеpных ìезоскопи÷еских стpуктуp

на основе ÷исëенноãо pеøения нестаöионаpноãо
уpавнения Шpеäинãеpа со стохасти÷ескиì ÷ëеноì
äëя у÷ета сëабоãо эëектpон-фононноãо взаиìоäей-
ствия быëа постpоена в [189]. Испоëüзоваëисü оäно-
÷асти÷ное пpибëижение эффективной ìассы, а так-
же явный ìетоä ÷етвеpтоãо поpяäка пpи аппpокси-
ìаöии по вpеìени. В ка÷естве пpиìеpов быë пpове-

äен у÷ет pассеяния на поëяpных опти÷еских
фононах пpи pас÷ете пëотности веpоятностей äëя
квантовой пpовоëоки с поëубесконе÷ной пëоско-
стüþ и конäактанса квантовой пpовоëоки, пpеpы-
ваеìой сужениеì к поëубесконе÷ной пëоскости.
Дëя pас÷ета конäактанса пpиìеняëся фоpìаëизì
Ланäауэpа—Буттикеpа.

В pаботе [190] показано, ÷то квантовые ëоãи÷е-

ские эëеìенты ìоãут бытü pеаëизованы на связан-
ных квантовых пpовоëоках. Дëя иëëþстpаöии этоãо
÷исëенно pеøаëосü нестаöионаpное уpавнение
Шpеäинãеpа в äвуìеpноì сëу÷ае с поìощüþ ìетоäа
Кpанка—Никоëüсона.

Сопpотивëение öепо÷ек из 1—3 атоìов ìежäу
äвуìя поëубесконе÷ныìи ìетаëëи÷ескиìи эëектpо-
äаìи как пpи ìаëых, так и боëüøих сìещениях ана-

ëизиpоваëосü в pаботе [191]. Дëя pас÷етов испоëüзо-
ваëасü саìосоãëасованная ìоäеëü, постpоенная в
pаìках фоpìаëизìов функöионаëа пëотности и
функöий Гpина. Дискpетизиpованное уpавнение
Пуассона pеøаëосü с поìощüþ ìетоäа Хокни.

Конäактанс то÷е÷ных контактов, вкëþ÷аþщих
атоìы (öепо÷ки) Al, Au и C, с ìетаëëи÷ескиìи эëек-
тpоäаìи (Al и Au) анаëизиpоваëся в pаботе [192] в
pаìках фоpìаëизìа функöий Гpина. Дëя постpое-

ния ÷исëенной ìоäеëи испоëüзоваëисü ìетоäы тео-
pии функöионаëа пëотности, pеаëизованные в стан-
äаpтноì коìпëексе пpоãpаìì квантово-хиìи÷еских
pас÷етов GAUSSIAN 98, а поëубесконе÷ные объеì-
ные эëектpоäы пpеäставëяþтся pеøеткой Бете. От-
ìе÷у, ÷то аäаптаöия известноãо пpоãpаììноãо обес-
пе÷ения äëя öеëей pас÷ета конäактанса то÷е÷ных

контактов с поìощüþ фоpìуëы Ланäауэpа явëяется
äостижениеì автоpов. В pаботе показано, ÷то о÷енü
важное вëияние на pезуëüтаты ìожет оказыватü äе-
таëüная атоìная стpуктуpа то÷е÷ноãо контакта, осо-
бенно пеpехоäа ìежäу атоìной öепо÷кой и эëектpо-
äоì. Пpи этоì ìетоäы сиëüной связи и поëуэìпи-
pи÷еские ìетоäы ìоãут не äаватü коppектных pе-
зуëüтатов.

Такиì обpазоì, важно ìоäеëиpование не тоëüко
пpоöесса фоpìиpования стpуктуpы контакта, но и
еãо äетаëüная атоìная стpуктуpа. Пpинципиально

важным является моделиpование pассмотpенного вида

точечного контакта как системы электpод—молекула—

электpод в целом [192].

В pаботе [193] ìоäеëиpоваëисü хаpактеpистики
эëектpонноãо тpанспоpта (коэффиöиенты пpохож-
äения, ВАХ и äp.) öепо÷ек атоìов уãëеpоäа, зоëота,
уãëеpоäные нанотpубки с то÷е÷ныìи äефектаìи ìе-
жäу поëубесконе÷ныìи ìетаëëи÷ескиìи эëектpоäа-
ìи. Метоä базиpуется на теоpии функöионаëа пëот-
ности. Дëя у÷ета вëияния пpикëаäываеìых сìеще-
ний испоëüзуется фоpìаëизì неpавновесных функ-
öий Гpина, а уpавнение Пуассона посëе коне÷но-
pазностной аппpоксиìаöии pеøается с поìощüþ
быстpоãо пpеобpазования Фуpüе. Дëя вы÷исëения
конäактанса пpиìеняëся фоpìаëизì Ланäауэpа—
Буттикеpа. Моäеëü pеаëизована в коìпëексе пpо-
ãpаìì TRANSIESTA (ìоäификаöия известноãо
коìпëекса пpоãpаìì квантово-хиìи÷еских pас÷етов
SIESTA). Быëо установëено, ÷то паäение напpяже-
ния в контакте о÷енü ÷увствитеëüно к эëектpонной
стpуктуpе эëектpоäов.

Моäеëü контакта в pаìках теоpии функöионаëа
пëотности быëа пpеäëожена в статüе [194]. Дëя эëек-
тpоäов испоëüзуþтся обобщенные воëновые функ-
öии Бëоха. Посëе коне÷но-pазностной аппpокси-
ìаöии уpавнения Кона—Шеìа эффективно пpиìе-
няется ìетоä соãëасования воëновых функöий на
ãpаниöе. Конäактанс pасс÷итывается в pаìках фоp-
ìаëизìа Ланäауэpа—Буттикеpа. Моäеëü пpоäеìон-
стpиpована на пpиìеpе вы÷исëения конäактанса ÷е-
тыpех атоìов Au ìежäу поëубесконе÷ныìи кpистаë-
ëи÷ескиìи Аu эëектpоäаìи.

Коэффиöиенты пpохожäения сужения и ВАХ
äвухбаpüеpной стpуктуpы ìежäу äвуìя поëубеско-
не÷ныìи контактаìи в эëектpонноì 2D-ãазе, кон-
тpоëиpуеìоì с поìощüþ напpяжения на затвоpе,
иссëеäоваëисü в pаботе [195]. Моäеëü постpоена в
pаìках теоpии функöионаëа пëотности, фоpìаëиз-
ìа неpавновесных функöий Гpина и пpибëижения
эффективной ìассы. Эëектpостати÷еский потенöи-
аë нахоäиëся в пpеäпоëожении эëектpонейтpаëüно-
сти систеìы. Показано, ÷то äëя повыøения то÷но-
сти pас÷етов сãущения сетки важна пpостpанствен-
ная äискpетизаöия в ìетоäе коне÷ных эëеìентов на
ãpаниöах ìежäу öентpаëüной ÷астüþ и контактаìи.
Эта же ìоäеëü испоëüзоваëасü äëя иссëеäования
вëияния спонтанной спиновой поëяpизаöии на кон-
äактанс то÷е÷ных контактов äëя pазëи÷ных äëин и
øиpин квантовых пpовоëок, теìпеpатуp и пpикëа-
äываеìых сìещений затвоpа, контpоëиpуþщеãо
эëектpонный 2D-ãаз [196].

Несмотpя на пеpспективность использования ме-

тодов теоpии функционала плотности, особенно для

стpуктуp, содеpжащих небольшое число атомов в ак-

тивной области пpибоpа, для них хаpактеpны отме-

ченные pанее недостатки. Анаëиз новых äостижений

Би
бл
ио
те
ка

 БГ
УИ
Р



НАНО- И МИКРОСИСТЕМНАЯ ТЕХНИКА, № 8, 200914

в их pазpаботке äëя pас÷ета pазëи÷ных хаpактеpи-

стик ìатеpиаëов и систеì ìатеpиаëов пpивеë к вы-

воäу ãpуппу известных спеöиаëистов Геpìании о

боëüøей пеpспективности äëя pазвития ìетоäов ìо-

äеëиpования пpибоpных наностpуктуp, в ÷астности,

на квантовых то÷ках на основе пpибëижения оãи-

баþщих (воëновых) функöий [197].

Оäна из ãëавных пpобëеì ÷исëенноãо ìоäеëиpо-

вания поëевых тpанзистоpов на квантовых пpовоëо-

ках с затвоpаìи закëþ÷ается в тоì, ÷то, несìотpя на

пpеиìущественно оäноìеpный пеpенос вäоëü пpо-

воëоки (напpавëение z ), необхоäиìо pеøение ста-

öионаpноãо уpавнения Шpеäинãеpа в тpехìеpноì

сëу÷ае äëя pас÷ета энеpãети÷ескоãо спектpа, так как

он, стpоãо ãовоpя, зависит не тоëüко от x и y

(сì. pанее pассìотpенные ìоäеëи), но и от z. Посëе

этоãо ìожет бытü pеаëизована ìоäеëü тpанспоpта

носитеëей заpяäа. Такой поäхоä тpебует, к сожаëе-

ниþ, существенных затpат вы÷исëитеëüных pесуp-

сов ЭВМ.

Эконоìи÷ная коìбиниpованная квазитpехìеp-

ная ìоäеëü (в pаìках пpибëижения эффективной

ìассы) тpанзистоpов на кpеìниевых квантовых пpо-

воëоках с öиëинäpи÷ескиì, тpеуãоëüныì и пpяìо-

уãоëüныì попеpе÷ныìи се÷енияìи быëа пpеäëоже-

на в pаботе [198]. Ее сущностü закëþ÷ается в сëе-

äуþщеì. На пеpвоì øаãе pеøается тpехìеpное уpав-

нение Пуассона äëя всеãо тpанзистоpа. Дëя еãо

аппpоксиìаöии испоëüзуется ìетоä коне÷ных эëе-

ìентов. На втоpоì øаãе pеøается äвуìеpное уpав-

нение(я) (в зависиìости от степени "pазвязки"*)

Шpеäинãеpа в попеpе÷ноì(ых) се÷ении(ях) тpанзи-

стоpа (x, y) äëя тоãо, ÷тобы опpеäеëитü энеpãети÷е-

ский спектp и собственные функöии. Дëя аппpок-

сиìаöии также пpиìеняется ìетоä коне÷ных эëе-

ìентов. На тpетüеì øаãе pеøается тpанспоpтная за-

äа÷а в pаìках фоpìаëизìа неpавновесных функöий

Гpина (сì. поäхоä Датты с соавтоpаìи) äëя нахож-

äения пëотности заpяäа эëектpонов и тока. Эти øаãи

повтоpяþтся äо поëной схоäиìости. Автоpаìи быëо

показано, ÷то пpи испоëüзовании оäноãо из спосо-

бов "pазвязки" äостато÷но оäин pаз pеøатü äвуìеp-

ное уpавнение Шpеäинãеpа, ÷то существенно повы-

øает эконоìи÷ностü коìбиниpованной ìоäеëи и

äеëает возìожныì ее пpиìенение äëя öеëей пpоек-

тиpования. То÷ностü pас÷етов ВАХ пpи этоì изìе-

няется несущественно. Дëя у÷ета пpоöессов pассея-

ния быëо пpеäëожено испоëüзоватü упpощенный

способ Буттикеpа (сì. pанее), оäнако в pазpаботан-

ной ìоäеëи "виpтуаëüные 1D-pеøетки" (контакты)

pаспpеäеëяþтся вäоëü всей квантовой пpовоëоки.

Показано, ÷то äëя тpанзистоpа с öиëинäpи÷еской

квантовой пpовоëокой äиссипативные пpоöессы по-

нижаþт ток стока как в откpытоì, так и закpытоì

состояниях по сpавнениþ с баëëисти÷ескиì pежи-

ìоì pаботы, коãäа пpоöессы pассеяния не у÷итыва-

þтся. Pазëи÷ия пpи этоì ìоãут äостиãатü ∼30 %.

Эта же ìоäеëü быëа ìоäифиöиpована на сëу÷ай

у÷ета pассеяния на øеpоховатостях ãpаниöы pазäеëа

Si/SiO2 [199]. Быëо показано, ÷то äëя тpанзистоpа на

квантовой пpовоëоке ìаëоãо äиаìетpа с окpужаþ-

щиì затвоpоì это pассеяние ìенее важно по сpав-

нениþ с обы÷ныì пëанаpныì МОП-тpанзистоpоì.

Эффективностü äанной коìбиниpованной ква-

зитpехìеpной ìоäеëи ìожет бытü повыøена с поìо-

щüþ ìетоäики, пpеäëоженной в статüе [200]. В ней

pассìатpиваëисü поëевые тpанзистоpы на квантовой

пpовоëоке с окpужаþщиìи затвоpаìи и тpеìя затво-

pаìи в баëëисти÷ескоì pежиìе pаботы. Также ис-

поëüзоваëасü саìосоãëасованная ìоäеëü в пpибëи-

жении эффективной ìассы на основе ÷исëенноãо

pеøения тpехìеpноãо уpавнения Пуассона и ìетоäа

неpавновесных функöий Гpина äëя описания оäно-

ìеpноãо тpанспоpта, а в попеpе÷ных пpяìоуãоëüных

се÷ениях äвуìеpные уpавнения Шpеäинãеpа pеøа-

ëисü с поìощüþ эффективной ìетоäики pазäеëения

пеpеìенных путеì ввеäения потенöиаëов, усpеäнен-

ных по кажäоìу из изìеpений. Исток и сток с÷ита-

ëисü поëубесконе÷ныìи пpовоëокаìи.

В öеëоì, такие пpибоpы ìоãут иìетü пpеиìуще-

ства пеpеä тpаäиöионныìи МОП-тpанзистоpаìи

всëеäствие усиëения контpоëя затвоpаìи коpотко-

канаëüных эффектов [200].

Поëевой тpанзистоp с кваäpатной кpеìниевой

квантовой пpовоëокой с окpужаþщиìи затвоpаìи в

баëëисти÷ескоì pежиìе анаëизиpоваëся в pаботе [201].

Зонная стpуктуpа pасс÷итываëасü с поìощüþ sp3-ìо-

äеëи сиëüной связи. В остаëüноì испоëüзоваëасü по-

äобная изëоженной выøе коìбиниpованная квази-

тpехìеpная ìоäеëü. Так, пpиìеняëосü тpехìеpное

уpавнение Пуассона, а äëя pеøения тpехìеpноãо

уpавнения Шpеäинãеpа испоëüзоваëасü ìетоäика

pазäеëения по ìоäаì. Оäноìеpный тpанспоpт вäоëü

пpовоëоки äëя кажäой из поäзон описываëся по ìе-

тоäу неpавновесных функöий Гpина. В pаботе пока-

зано, ÷то пpибëижение эффективной ìассы ìожет

бытü неуäовëетвоpитеëüно (пpи вы÷исëении токов

пpибоpов) äëя ìаëых попеpе÷ных се÷ений пpовоëок.

В то же вpеìя в статüе [200] отìе÷ается, ÷то этот вы-

воä поäтвеpжäается иссëеäованияìи äëя пëощаäей

попеpе÷ноãо се÷ения пpовоëок окоëо 5 Ѕ 5 нì, но

пpи поäстpаивании äpуãих паpаìетpов пpибоpа пpи-

бëижение эффективной ìассы ìожет пpиìенятüся и

äëя ìенüøих пëощаäей.

Поëевой тpанзистоp на öиëинäpи÷еской кpеì-

ниевой квантовой пpовоëоке с окpужаþщиì затво-

pоì ìоäеëиpоваëся в pаботе [202]. Моäеëü основы-

ваëасü на ìетоäе неpавновесных функöий Гpина.

Дëя опpеäеëения куëоновскоãо вкëаäа в потенöиаë

саìосоãëасованно pеøаëосü уpавнение Пуассона.

Пpи этоì у÷итываëосü pассеяние на пpиìесях в pаì-
 * Дëя упpощения тpехìеpноãо уpавнения Шpеäинãеpа к

äвуìеpноìу автоpаìи быëо пpеäëожено тpи способа [198].
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ках саìосоãëасованной боpновской аппpоксиìаöии.

С поìощüþ ìоäеëи анаëизиpоваëисü ток, пëотностü

носитеëей заpяäа и конäактанс.

Такой же стpуктуpы тpанзистоp пpи T = 300 К

иссëеäоваëся в pаботе [203] с поìощüþ ìоäеëи, ос-

нованной на pеøении тpехìеpноãо уpавнения Пуас-

сона и ìетоäа неpавновесных функöий Гpина. Мо-

äеëиpоваëисü ВАХ и øуìовые хаpактеpистики.

Саìосоãëасованная ìоäеëü, основанная на pеøе-

нии уpавнения Шpеäинãеpа с пpиìенениеì ìетоäа

сиëüной связи и тpехìеpноãо уpавнения Пуассона с

испоëüзованиеì ìетоäа коне÷ных эëеìентов, äëя

тpанзистоpа с тpеìя затвоpаìи* на Si квантовой пpо-

воëоке быëа описана в [204]. Кваäpатное се÷ение

пpовоëоки бpаëосü ìаëыì 2,1 Ѕ 2,1 нì ввиäу оãpа-

ни÷ений по вы÷исëитеëüныì pесуpсаì. В pаботе бы-

ëо иссëеäовано и показано важное вëияние pазëи÷-

ных кpистаëëоãpафи÷еских оpиентаöий ([100], [110],

[111] и [112]) äëя канаëа и øеpоховатостей на ãpа-

ниöе pазäеëа Si/SiO2 на ВАХ тpанзистоpа и еãо по-

pоãовое напpяжение.

В pаботе [205] пpеäëожена саìосоãëасованная

тpехìеpная ìоäеëü, котоpая испоëüзоваëасü äëя

анаëиза сопpотивëения канаëа на квантовой пpо-

воëоке МОП-тpанзистоpа на КНИ с тpеìя затво-

pаìи. Дëя ìоäеëиpования тpанспоpта испоëüзоваë-

ся ìетоä, описанный в статüе [206]. Эта высокоэф-

фективная пpоöеäуpа пpеäëожена äëя спеöиаëüно-

ãо сëу÷ая кpистаëëоãpафи÷еской оpиентаöии сëоя

Si в пpибоpной стpуктуpе в pежиìе баëëисти÷еско-

ãо тpанспоpта. Пpеäпоëаãается также постоянство

эффективных ìасс на ãpаниöе pазäеëа Si/SiO2. Ко-

не÷но-pазностная аппpоксиìаöия тpехìеpноãо

уpавнения Шpеäинãеpа пpовоäится на pавноìеp-

ной по x, y и z сетке. Поëу÷аеìуþ äискpетнуþ фоpìу

уpавнения Шpеäинãеpа уäается в pезуëüтате пpеä-

ставитü ÷еpез ìатpиöы пеpеноса и искоìые pеøе-

ния äëя воëновых функöий попеpе÷ных сëоев

стpуктуpы. Дëя устpанения ãëавноãо неäостатка

пpоöеäуpы pеøения, связанноãо с пеpеìножениеì

боëüøоãо ÷исëа ìатpиö (сì. pанее), пpиìеняется

спеöиаëüная стабиëизиpуþщая итеpаöионная ìе-

тоäика [161]. Дëя вы÷исëения тока на основе поëу-

÷енных коэффиöиентов пpохожäения испоëüзуется

фоpìуëа Ланäауэpа äëя коне÷ных теìпеpатуp.

В pаботе [205] äискpетная фоpìа уpавнения Шpе-

äинãеpа быëа пpеäставëена в виäе уpавнения типа

Дайсона. Это позвоëиëо у÷итыватü pассеяние с по-

ìощüþ собственно энеpãети÷еской ÷асти в pекуp-

сивной пpоöеäуpе. В статüе пpовеäено иссëеäова-

ние сëабоãо pассеяния на акусти÷еских и опти÷е-

ских фононах пpи пеpехоäе от баëëисти÷ескоãо к

äиффузионноìу тpанспоpту в тpанзистоpе. В статüе

[207] эта же ìоäеëü быëа ìоäифиöиpована на сëу-

÷ай у÷ета неупpуãоãо pассеяния. Дëя этоãо äобав-

ëяется коìпëексная составëяþщая в ãаìиëüтониан.

Кpоìе тоãо, пpи pас÷етах испоëüзоваëасü неpавно-

ìеpная сетка. Быëо показано сиëüное вëияние äис-

кpетности заpяäа неìноãо÷исëенных äëя поäобных

стpуктуp пpиìесных атоìов на интеpфеpенöионные

эффекты в МОП-тpанзистоpе на квантовой пpовоëо-

ке на КНИ с тpеìя затвоpаìи (возникаþт вихpи

эëектpонноãо потока и äp.), а как сëеäствие, —

на ВАХ (появëяþтся выбpосы тока на хаpактеpи-

стиках) и ее паpаìетpы, в ÷астности, поpоãовое на-

пpяжение. Допоëнитеëüное (усëожняþщее) вëия-

ние на эти пpоöессы оказывает неупpуãое pассея-

ние. Все pас÷еты осуществëяëисü пpи T = 300 К.

Заìе÷у, ÷то боëее пpостой ваpиант этой ìоäеëи

испоëüзоваëся pанее [208] äëя ìоäеëиpования

стpуктуpы с кваäpатной квантовой то÷кой (pезона-

тоp) с теpìинаëаìи в виäе поëубесконе÷ных кван-

товых пpовоëок. Быëи иссëеäованы фëуктуаöии

конäактанса и сãущения воëновых функöий в кван-

товой то÷ке в сëу÷ае пpиëожения ìаãнитноãо поëя

пpи нуëевой и низкой теìпеpатуpах. Оказаëосü, ÷то

аìпëитуäа фëуктуаöии конäактанса паäает экспо-

ненöиаëüно в зависиìости от веëи÷ины 1/τ, τ —

вpеìя неупpуãоãо pассеяния, ÷то хоpоøо соãëасу-

ется с экспеpиìентоì. С pостоì же теìпеpатуpы

соãëасование теоpии и экспеpиìента в öеëоì ухуä-

øается. В статüе [209] иссëеäоваëся сëу÷ай кваäpат-

ной квантовой то÷ки с äвуìя то÷е÷ныìи контак-

таìи.

Двухкубитовый пpибоp ìоäеëиpоваëся в pаботе

[210]. Кубит в веpхней пëоскости фоpìиpоваëся из

äвух паpаëëеëüных квантовых пpовоëок в 2D-ãазе на

ãетеpостpуктуpе GaAs/AlGaAs, функöиониpуþщих в

баëëисти÷ескоì pежиìе и связанных äвуìя пеpе-

ìы÷каìи äpуã с äpуãоì. Кубит в нижней пëоскости

также фоpìиpоваëся в 2D-ãазе и вкëþ÷аë äве тун-

неëüно-связанные квантовые то÷ки. Кpоìе тоãо,

ìоäеëиpоваëисü веpхний кубит отäеëüно и боëее

пpостая Н-стpуктуpа на квантовых пpовоëоках.

Фоpìаëизì воëновых функöий испоëüзоваëся äëя

вы÷исëения эëектpонных состояний на пеpвоì эта-

пе, а на втоpоì этапе пpиìеняëисü фоpìаëизìы

функöий Гpина и Ланäауэpа—Буттикеpа äëя вы÷ис-

ëения тока. К сожаëениþ, пpи анаëизе не у÷итыва-

ëисü äpуãие возìожные исто÷ники äекоãеpенöии, за

искëþ÷ениеì pассìатpиваеìоãо куëоновскоãо взаи-

ìоäействия ìежäу кубитаìи. И несìотpя на это,

тоëüко саìосоãëасованное pеøение уpавнения Шpе-

äинãеpа и Пуассона на пеpвоì этапе заниìаëо окоëо

äвух äней äëя саìой совpеìенной пеpсонаëüной тех-

ники [210].

Сpеäи äpуãих ìоäеëей сëеäует отìетитü поäхоä

Обухова И. А. с соавтоpаìи [211], пpиìененный äëя

ìоäеëиpования pезистоpов и pяäа пpибоpов на кван-

товых пpовоëоках, а также pезонансно-туннеëüных

äиоäов (ìоäеëü быëа pассìотpена в [13]).
 * То÷нее — тpеìя затвоpаìи, объеäиненныìи в оäин затвоp

("triple-gate").
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Остановиìся на некотоpых ìоäеëях äpуãих

стpуктуp.

Пpеäëожение (теоpети÷еское) новоãо пеpспек-

тивноãо эëеìента ИС буäущих покоëений — "pеëе

атоìа" ("atom relay") на основе квантовой пpовоëоки

(öепо÷ки атоìов, "atom wire"), пеpекëþ÷аеìоãо ато-

ìа и пеpекëþ÷аþщеãо затвоpа с общиìи pазìеpаìи

ìенее 10 нì пpоанаëизиpовано в pаботе [212]. Мо-

äеëиpование пеpеноса эëектpона (стаöионаpноãо то-

ка) в этоì ìехани÷ескоì pеëе, в ëоãи÷еских эëеìен-

тах и в эëеìентах паìяти на еãо основе быëо пpове-

äено с поìощüþ ìетоäа сиëüной связи.

Теоpети÷еское иссëеäование, но уже äинаìики

такоãо же атоìноãо пеpекëþ÷атеëя ("atomic switch"),

состоящеãо факти÷ески из äвух пеpпенäикуëяpных

öепо÷ек атоìов кpеìния, быëо описано в статüе [213]

и осуществëено с поìощüþ ìетоäа ìоëекуëяpной

äинаìики в со÷етании с ìетоäоì из пеpвых пpин-

öипов и с теоpией функöионаëа пëотности. Дëя вы-

÷исëения псевäопотенöиаëа pеøаëосü поëевое уpав-

нение Диpака. Пpи анаëизе, к сожаëениþ, не у÷и-

тываëисü тепëовые фëуктуаöии атоìов и вëияние

поäëожки.

В öеëоì, эти pаботы показаëи то, ÷то "ãpаниöы

ìежäу ìеханикой, эëектpоникой и оптикой pазìыва-

þтся в наностpуктуpных äинаìи÷еских систеìах" [213].

Пpостой анаëиз показывает, ÷то в пpибоpных

стpуктуpах на квантовых пpовоëоках пеpеноситü ток

ìожет небоëüøое ÷исëо эëектpонов, факти÷ески

еäиниöы (сì. äаëее). Поэтоìу в таких пpибоpах ìо-

ãут бытü важны и оäноэëектpонные эффекты*, äëя

котоpых хаpактеpна возìожностü вëияния на тpанс-

поpт неöеëых ÷астей эëеìентаpноãо заpяäа [214].

По этиì пpи÷инаì в pаботе [215] быëа постpоена

оäноìеpная саìосоãëасованная ìоäеëü со спеöиаëü-

ныì виäоì уpавнения Пуассона и pасøиpениеì

фоpìаëизìа функöий Гpина на этот важный сëу÷ай.

Моäеëü испоëüзоваëасü äëя ìоäеëиpования (ëокаëü-

ной пëотности состояний, сpеäнеãо ÷исëа эëектpо-

нов, ВАХ) поëевоãо 1D-тpанзистоpа с окpужаþщиì

затвоpоì (коаксиаëüная стpуктуpа) с баpüеpоì

Шоттки в ка÷естве инжектоpа пpи теìпеpатуpе

T = 77 К.

В закëþ÷ение отìетиì, ÷то pяä поëожений пpе-

äыäущих ÷астей öикëа статей спpавеäëивы и äëя

pассìотpенноãо типа пpибоpных стpуктуp наноэëек-

тpоники. Поэтоìу зäесü ëиøü выäеëиì наиболее ха-

pактеpные выводы для квантовых пpоволок и пpибоp-

ных стpуктуp на их основе, а именно:

� основными пpи pазpаботке моделей являются фоp-

мализмы волновых функций и функций Гpина;

� фоpмализм функций Вигнеpа пеpспективен для ис-

пользования в сочетании с методами Монте-

Каpло;

� большую пеpспективу пpедставляет постpоение

моделей, описывающих электpофизические и элек-

тpические хаpактеpистики стpуктуp;

� учитывая, по существу, гибpидный хаpактеp пpи-

боpных стpуктуp на квантовых пpоволоках целесо-

обpазно для повышения адекватности и экономич-

ности моделиpования постpоение комбиниpованных

моделей, напpиìеp, основанных на пpиìенении

фоpìаëизìов воëновых функöий и функöий

Гpина;

� многое пpедстоит сделать по pазpаботке методик

идентификации паpаметpов моделей в целях их согла-

сования с экспеpиментальными данными, а также по

повышению их экономичности.

В öеëоì, pассìотpение пpобëеì и пpинöипов

физики и ìоäеëиpования äанноãо типа пpибоpных

стpуктуp наноэëектpоники еще боëее убежäает в

возpосøей важности äетаëей, котоpые pанее с÷ита-

ëисü несущественныìи.

Пеpспективы пpибоpов на квантовых пpоволоках

Соãëасно посëеäниì пpоãнозаì [216], пеpспекти-

вы боëüøие. Кpоìе выäеëенных в [1] пpи÷ин, ско-

pостü пеpекëþ÷ения пpибоpов на квантовых пpо-

воëоках тpаäиöионно оöенивается в теpаãеpöовоì

äиапазоне с их пëотностüþ окоëо 5•109 сì–2 и низ-

киì энеpãопотpебëениеì. В pаботе [217] быëо пpо-

веäено теоpети÷еское сpавнение pезонансно-тун-

неëüноãо тpанзистоpа, интеpфеpоìетpа Ааpонова—

Боìа, Y-пеpекëþ÷атеëя и поëевых тpанзистоpов

в пpеäпоëожении, ÷то энеpãия пеpекëþ÷ения äос-

тиãает фунäаìентаëüноãо пpеäеëа, в ÷астности те-

пëовоãо. Оöенки показаëи, ÷то кpутизна у интеp-

феpоìетpа Ааpонова—Боìа и Y-пеpекëþ÷атеëя

ìожет бытü зна÷итеëüно выøе, ÷еì у поëевоãо

тpанзистоpа.

Несìотpя на боëüøой потенöиаë pассìатpивае-

ìоãо типа пpибоpов, на пути созäания высокоинтеã-

pиpованных систеì на их основе необхоäиìо пpе-

оäоëетü зна÷итеëüные и ÷асто взаиìосвязанные пpо-

бëеìы техноëоãии их изãотовëения и опpеäеëяеìые

эëектpи÷ескиìи хаpактеpистикаìи.

К техноëоãи÷ескиì пpобëеìаì ìожно отнести

сëеäуþщие [11, 118, 216, 218, 219]. Дëя äостижения

коìнатных теìпеpатуp функöиониpования кванто-

вые пpовоëоки äоëжны бытü о÷енü ìаëой øиpины

(окоëо 10 нì) и с хоpоøо контpоëиpуеìыìи свойст-

ваìи. Особые тpебования также пpеäъявëяþтся к

÷истоте ìатеpиаëов пpовоëок, контактаì, пpоöес-

саì ëеãиpования и pазìещения пpовоëок, ìатеpиа-

ëаì äиэëектpиков и затвоpов.

Не ìенее сеpüезныìи явëяþтся пpобëеìы, связан-

ные с эëектpи÷ескиìи хаpактеpистикаìи [11, 118, 216,

218, 219]. Высокое сопpотивëение, необхоäиìостü

соãëасования иìпеäансов пpивоäят к неизбежноìу

оãpани÷ениþ ÷астотноãо äиапазона. Пpи этоì äëя

пpибоpов хаpактеpны о÷енü ìаëенüкие токи и невы-
 * То естü такие пpибоpные стpуктуpы становятся по суще-

ству коìбиниpованныìи (ãибpиäныìи) [1].
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сокое усиëение. Существенныìи явëяþтся и пpо-

бëеìы øуìов и статисти÷ескоãо pазбpоса паpаìет-

pов стpуктуp, ÷еìу способствует ÷pезвы÷айно высо-

кая ÷увствитеëüностü эëектpи÷еских хаpактеpистик

к ваpиаöии констpуктивно-техноëоãи÷еских паpа-

ìетpов пpибоpов äанноãо типа. Дëя осëабëения от-

ìе÷енных пpобëеì пpеäëожено паpаëëеëüное соеäи-

нение pяäа квантовых пpовоëок (пpибоpов), ÷то, ес-

тественно, пpивоäит к äаëüнейøеìу усëожнениþ

техноëоãии.

В öеëоì, на на÷аëüноì этапе pазpаботки пеp-

спективы пpибоpов на квантовых пpовоëоках выãëя-

äеëи весüìа соìнитеëüныìи (сì., напpиìеp, [11,

118, 218]). Совpеìенные äостижения в нанотехноëо-

ãии все боëее и боëее убежäаþт в обpатноì.

Хоpоøий обзоp стpеìитеëüных и впе÷атëяþщих

успехов в pазpаботке техноëоãий изãотовëения поëу-

пpовоäниковых квантовых пpовоëок и пpибоpов на

их основе äан в статüях [220, 221]. Пpивеäу öитату*

из оäноãо из обзоpов.

"Нанопpовоëоки и нанотpубки интенсивно ис-

сëеäуþтся в ка÷естве коìпонентов pяäа наноìас-

øтабных пpибоpов. Поëупpовоäниковые нанопpо-

воëоки особенно пpивëекатеëüны в этоì сìысëе,

так как они ìоãут бытü синтезиpованы в ìонокpи-

стаëëи÷еской фоpìе с пpеöизионно контpоëиpуе-

ìыìи стpуктуpаìи, äиаìетpаìи и äëинаìи, хиìи-

÷ескиìи составаìи и пpиìесныìи/эëектpонныìи

свойстваìи, испоëüзуя катаëизиpованный нано-

кëастеpаìи паpо-жиäко-твеpäотеëüный пpоöесс

выpащивания. Этот контpоëиpуеìый пpи pосте на-

нопpовоëок пpоöесс позвоëяет "снизу-ввеpх" сбоp-

ку интеãpиpованных эëектpонных и фотонных

пpибоpов, вкëþ÷аþщих наноìетpовоãо ìасøтаба

поëевые тpанзистоpы, äиоäы, бипоëяpные тpанзи-

стоpы, бистабиëüные пеpекëþ÷аþщие эëеìенты,

ëоãи÷еские ИС, äеøифpатоpы, светоäиоäы, ëазеpы

и сенсоpы. Оäнако боëüøинство иссëеäований по

нанопpовоëокаì и нанотpубкаì оãpани÷иваþтся

äеìонстpаöией еäини÷ных иëи небоëüøоãо ÷исëа

нанопpибоpов..." [220]. Сþäа же ìожет бытü äобав-

ëено и pяä äpуãих техноëоãи÷еских ìетоäов [221]

и пpибоpов, в ÷астности PТД, ãетеpостpуктуpные

поëевые тpанзистоpы, оäноэëектpонные пpибоpы,

теpìоэëектpонные пpибоpы, соëне÷ные эëеìенты

и äp. [221].

В то же вpеìя "тpанзистоpы на кpеìниевых кван-

товых пpовоëоках с окpужаþщиì затвоpоì pассìат-

pиваþтся в настоящее вpеìя как ìноãообещаþщие

аëüтеpнативы пëанаpныì поëевыì МОП-тpанзи-

стоpаì всëеäствие ëу÷øеãо контpоëя напpяжениеì

затвоpа канаëов и, такиì обpазоì, снижениеì pаз-

ëи÷ных коpоткоканаëüных эффектов" [222]. Поэто-

ìу неуäивитеëüно, ÷то поäобноãо виäа пpибоpные

стpуктуpы в пpоãнозе 2007 ã. [216] анаëизиpоваëисü

уже в поäpазäеëе: "Pасøиpения к КМОП: Низкоpаз-

ìеpные стpуктуpы." Боëее тоãо, в этоì же пpоãнозе

они pассìатpиваþтся как наибоëее пеpспективные

эëеìенты всëеäствие пpибëижения к пpеäеëу уìенü-

øения äëины затвоpа в КМОП-техноëоãии (оpиен-

тиpово÷но он буäет äостиãнут к 2022 ã. и составит

окоëо 5 нì).

В pаботе [220] описан общий и эффективный

поäхоä äëя иеpаpхи÷еской оpãанизаöии бëоков

квантовых пpовоëок в ìатpиöы интеãpиpованных

пpибоpов на относитеëüно боëüøих у÷астках. Поä-

хоä пpиìениì и äëя кpеìниевых квантовых пpово-

ëок. Возìожно фоpìиpование и боëüøоãо ÷исëа пе-

pехоäов на пеpесе÷ениях пpовоëок (аpхитектуpа ИС

на пеpесе÷ениях), а также ìатpиö поëевых тpанзисто-

pов на еäини÷ных кpеìниевых квантовых пpовоëоках

p-типа, котоpые по своиì хаpактеpистикаì конкуpен-

тоспособны совpеìенныì пëанаpныì кpеìниевыì

эëеìентаì [220]. Pазpаботаны и äpуãие техноëоãи÷е-

ские поäхоäы к pеøениþ поäобных заäа÷ [221].

А это уже возìожные пути к созäаниþ высокоинтеã-

pиpованных инфоpìаöионных систеì.

Неëüзя не отìетитü оpиãинаëüнуþ и пеpспек-

тивнуþ функöионаëüно-интеãpиpованнуþ пpибоp-

нуþ стpуктуpу, котоpая быëа сконстpуиpована

и экспеpиìентаëüно иссëеäована в pаботе [223].

Она пpеäставëяет собой МОП-тpанзистоpы n-типа

и p-типа с общиì канаëоì на кpеìниевой неëеãи-

pованной квантовой пpовоëоке. В зависиìости от

знака пpикëаäываеìоãо к затвоpу стpуктуpы сìе-

щения pеаëизуется поëевой тpанзистоp ëибо n-ти-

па, ëибо p-типа. Уìенüøая тоëщину квантовой

пpовоëоки, ìожно анаëоãи÷ныì обpазоì pеаëизо-

ватü оäноэëектpонный ëибо оäноäыpо÷ный тpан-

зистоp с хоpоøиìи эëектpи÷ескиìи хаpактеpисти-

каìи пpи коìнатной теìпеpатуpе. Важно также от-

ìетитü, ÷то пpеäëоженная техноëоãия совìестиìа с

КМОП-техноëоãией.

Что же касается пеpспективности испоëüзова-

ния уãëеpоäных нанотpубок äëя постpоения высо-

коинтеãpиpованных инфоpìаöионных систеì [216,

224—227], ìожно пpивести öитату из pаботы [228],

котоpая, по-виäиìоìу, наибоëее веpно отpажает

состояние äеë и на сеãоäняøний äенü: "...все пpи-

боpы, важные äëя техноëоãии ìикpоэëектpоники,

такие как ìежсоеäинения и пеpекëþ÷аþщие пpи-

боpы, уже быëи pеаëизованы с уãëеpоäныìи нано-

тpубкаìи. Некотоpые pеаëизаöии äаже пpевосхо-

äят совpеìеннуþ кpеìниевуþ техноëоãиþ. Осо-

бенно ìноãообещаþщей выãëяäит тpехìеpная ин-

теãpаöия. Несìотpя на то, ÷то пpобëеìа

pазìещения нанотpубки еще пока не pеøена уäов-

ëетвоpитеëüно, ввеäение ìетоäов биоëоãи÷еской

сбоpки ìожет откpытü новые и эконоìи÷ески вы-

ãоäные ìетоäы äëя пpоизвоäства сëожных схеì на

уãëеpоäных нанотpубках".
 * В этой öитате отсутствуþт тоëüко ìноãо÷исëенные ссыëки

на ëитеpатуpу, поäтвеpжäаþщуþ текст.
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