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Аннотация
Описана разработанная комбинированная численная самосогласо-
ванная модель для расчета электрических характеристик многоба-
рьерных наноструктур на основе двухслойного графена. С ее исполь-
зованием рассчитаны вольт-амперные характеристики (ВАХ) трех-, 
четырех- и пятибарьерных резонансно-туннельных диодов (РТД) на 
основе графена на подложке диоксида кремния (SiO

2
). Исследова-

но влияние ширин барьеров и квантовых ям на ВАХ трехбарьерных 
РТД на основе графена на подложке SiO2. Рассмотрены структуры 
с симметричными барьерами и ямами. Установлено, что увеличение 
ширин квантовых ям приводит к существенному уменьшению плот-
ностей пиковых токов и токов долины, а увеличение ширин потен-
циальных барьеров приводит к незначительному уменьшению плот-
ности тока первого пика, а также к увеличению плотностей токов 
второго пика и долины.
Рассчитаны также зависимости плотностей токов от напряжений для 
РТД с четырьмя и пятью барьерами на основе гексагонального ни-
трида бора (h-BN) и диоксида кремния (SiO2) и квантовыми ямами 
на основе двухслойного графена. Проведено сравнение ВАХ иссле-
дованных РТД. 

Ключевые слова
моделирование, графен, резонансно-туннельный диод, многобарьер-
ные наноструктуры, формализм волновых функций, численная ком-
бинированная модель
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Numerical simulation of triple-barrier resonant 
tunneling diodes based on graphene 

I. I. Abramov , N. V. Kolomejtseva, V. A. Labunov,  
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Belarusian State University of Informatics and Radioelectronics,  
P. Browka St. 6, Minsk, 220013, Belarus
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Abstract
Graphene exhibits a number of unique electrical, optical, thermal and other 
characteristics. Its use, in particular, is promising in the development 
of new nanoelectronics device structures. Conducting theoretical and 
experimental research of various types of nanostructures based on carbon 
nanomaterials will allow us to conclude which of them can later become 
a new device base for nanoelectronics.
A combined numerical self-consistent model for the electrical 
characteristics calculating of multi-barrier graphene-based nanostructures 
is described. The developed model of the wave function formalism is based 
on a numerical self-consistent solution of the Schrödinger and Poisson 
equations. This model is of the combined class, since it is based on the 
use of semiclassical and quantum-mechanical approaches for describing 
the contact and active regions of the structure.
Triple-barrier resonant tunneling diodes (RTDs) with quantum wells based 
on bilayer graphene are the objects of study in this work. The influence of 
the material of potential barriers on the current – voltage characteristics 
(IV– characteristics) of such structures is investigated. Corresponding 
calculations were carried out using the developed combined numerical self-
consistent model. The influence of the widths of barriers and quantum 
wells on the IV-characteristics of triple-barrier RTDs based on graphene 
on a SiO

2
 substrate is studied. Current densities vs voltage curves are 

obtained for such structures with symmetric barriers and wells. It was 
found that an increase in the width of quantum wells leads to a significant 
decrease in the density of peak currents and currents in the valley, and 
an increase in the width of potential barriers leads to a slight decrease in 
the current density of the first peak, as well as an increase in the current 
density of the second peak and valley.
The paper also presents the numerical simulation results of four- and five-
barrier RTDs with quantum wells based on bilayer graphene. Multibarrier 
structures with barriers based on hexagonal boron nitride and silicon 
dioxide are studied. The influence of the potential barriers number and 
of their material on the shape of the IV-characteristics of the structures 
under study was analyzed.

Keywords
Simulation, graphene, resonant tunneling diode, multibarrier 
nanostructures, wave function formalism, combined numerical model
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Введение
Развитие нанотехнологии последних десятилетий приве-

ло к созданию новых наноматериалов, обладающих широким 
спектром уникальных электрических, оптических и магнит-
ных свойств. К ним можно отнести синтезированные двумер-
ные материалы и гетероструктуры, состоящие из слоев графена 
и h-BN, MoS2, WS2, SnS2, MoSe2, WSe2 и др. [1–3].

Прогресс в изучении графена и его свойств свидетельствует 
о возможности его применения не только в электронной про-
мышленности, но также и в других отраслях народного хозяй-
ства [4]. Графен может использоваться в электронных компо-
нентах и интегральных схемах (ИС), в частности при создании 
транзисторов, диодов, суперконденсаторов и т.п. Так, например, 
диоды и транзисторы на основе графена обладают рядом преи-
муществ перед полупроводниковыми аналогами, среди которых 
можно выделить высокую рабочую частоту приборов вследст-
вие высокой подвижности носителей заряда в графене. Эти ком-
поненты могут с успехом использоваться в качестве активных 
элементов высокочастотных генераторов и сверхбыстродейству-
ющих логических вентилей, а, следовательно, их применение 
в вычислительной технике может привести к существенному 
росту ее производительности. 

Проектирование наноэлектронных схем с использованием 
приборных наноструктур на основе графена и доведение их до 
производства без соответствующего инструментария моделиро-
вания фактически невозможны. В связи с этим разработка адек-
ватных физико-математических моделей и средств моделирова-
ния электрических свойств квантово-размерных наноструктур на 
основе графена является актуальной задачей. В НИЛ 4.1. БГУ-
ИР, начиная с 2014 г., ведется разработка моделей приборных 
структур на основе графена и углеродных нанотрубок, в том чи-
сле моделей для исследования характеристик РТД [5–7] и гра-
феновых транзисторов [7–9].

В качестве объектов исследования в данной работе выбраны 
многобарьерные квантово-размерные наноструктуры на осно-
ве графена. Перспективность использования многобарьерных 
структур на основе углеродных материалов связана с возможно-
стью проектирования на их основе логических ячеек, лазеров, 
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солнечных элементов, фотодетекторов [4]. Массивы РТД недав-
но использовались в качестве терагерцовых осцилляторов [10]. 
Наш опыт исследования многоостровковых одноэлектронных 
цепочек и массивов [11–14] показывает, что подобный подход 
может использоваться, с одной стороны, для построения цепо-
чек и матриц многобарьерных резонансно-туннельных структур, 
а с другой – для разработки функционально-интегрированных 
элементов ИС [14; 15] на их основе. 

Используемая модель
Разработанная модель для расчета электрических характе-

ристик многобарьерных наноструктур на основе двухслойно-
го графена относится к классу комбинированных [14], так как 
основана на применении полуклассического и квантовомехани-
ческого подходов для описания приконтактных и активных об-
ластей структуры. Для учета эффектов сильного легирования 
в приконтактных областях применяется больцмановская аппрок-
симация статистики Ферми – Дирака [14]. Концентрация элек-
тронов в активной области находится в результате самосогласо-
ванного численного решения системы уравнений Шредингера 
и Пуассона. Для рассматриваемых многобарьерных РТД на ос-
нове графена к активной области относятся потенциальные ба-
рьеры и расположенные между ними квантовые ямы. Количе-
ство потенциальных барьеров и ям, их форма и геометрические 
размеры могут варьироваться.

В качестве исходной численной самосогласованной модели 
использовалась комбинированная модель приборных структур 
работы [6], адаптированная для случая расчета многобарьерных 
РТД на основе графена. Используемые уравнения, начальные 
условия, а также полученные в результате конечно-разностной 
аппроксимации соотношения для граничных и внутренних то-
чек приборной структуры приведены в работах [6; 16; 17]. 

Рассмотрим необходимые особенности реализации разрабо-
танной модели. Сначала задаются данные об исследуемой струк-
туре, к которым относятся: число областей, их размеры, вы-
сота и форма барьеров, эффективная масса, диэлектрическая 
проницаемость материалов областей и концентрация легиру-
ющей примеси. Далее выбирается алгоритм построения сетки 
пространственной дискретизации, а именно: равномерной или 
неравномерной сетки в зависимости от требований к решаемой 
задаче. Задаются также исходные параметры для моделирова-
ния, которыми являются прикладываемое смещение или диа-
пазон его изменения, диапазон энергий для расчета коэффици-
ента прозрачности и шаг изменения этих параметров, а также 



347

 Ural Radio Engineering Journal. 2019;3(4):343–355 ISSN 2588-0454

И
. И

. А
бр

ам
ов

, Н
. В

. К
ол

ом
ей

це
ва

, В
. А

. Л
аб

ун
ов

, И
. А

. Р
ом

ан
ов

а,
 И

. Ю
. Щ

ер
ба

ко
ва

 |
  Ч

ис
ле

нн
ое

 м
од

ел
ир

ов
ан

ие
тр

ех
ба

рь
ер

ны
х р

ез
он

ан
сн

о-
ту

нн
ел

ьн
ы

х д
ио

до
в 

на
 о

сн
ов

е 
гр

аф
ен

а  температура и квазиуровень Ферми. Именно на этом этапе за-
дается требуемая точность проведения расчетов.

Для начала расчетов необходимо определить начальное при-
ближение для потенциала, которое задается исходя из предполо-
жений электронейтральности и справедливости для подвижных 
носителей заряда больцмановской аппроксимации статистики 
Ферми – Дирака для всего прибора. После этого с помощью са-
мосогласованного численного решения одномерных уравнений 
Шредингера и Пуассона решается транспортная задача для зоны 
проводимости. При этом уравнение Пуассона решается во всей 
области приборной структуры между контактами, а уравнение 
Шредингера в заданной области, включающей активную. В ре-
зультате вычислений находится самосогласованный потенциал 
и заряд в приборе.

На втором этапе численно решается только уравнение Шре-
дингера для зоны проводимости. На основе полученных вол-
новых функций рассчитывается коэффициент прохождения. 
Плотность тока рассчитывается на основе известной формулы 
Тсу-Есаки. 

Результаты моделирования
Структура исследуемых трехбарьерных РТД на основе гра-

фена и соответствующая зонная диаграмма при нулевом напря-
жении представлены на рис. 1. 

1

2

3 3

wl wb1 wb2 wb3d1 d2 wr

Hb

Рис. 1. Структура трехбарьерного РТД на основе графена 
и энергетическая диаграмма зоны проводимости: 1 – графен;  

2 – подложка; 3 – контакты

Fig. 1. Triple-barrier graphene-based RTD structure and conduction 
band energy: 1 – graphene; 2 – substrate; 3 – contacts

К активной области трехбарьерных РТД относятся области 
барьеров с ширинами wb1, wb2, wb3 

и высотой Hb, а также заклю-
ченные между ними квантовые ямы с ширинами d1 и d2. Пас-
сивными областями для данных структур являются области 
графена со стороны эмиттера и коллектора, расположенные 
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между контактами и барьерами активной области с ширинами 
wl и wr соответственно (рис. 1). Моделирование проводилось сле-
дующих основных параметрах: ширины приконтактных обла-
стей – 17 нм, концентрация примеси в приконтактных областях 
ND = 7,5 · 1016 м-2, температура окружающей среды – 300 К. Вы-
сота потенциальных барьеров H

b
 в рассматриваемой структуре 

составляет 3,58 эВ [18], а эффективная масса для двухслойно-
го графена задавалась равной 0,041m0 (m0 – масса покоя элек-
трона) [19]. Ширины квантовых ям и потенциальных барьеров 
варьировались.

Было проведено исследование влияния ширины потенциаль-
ных барьеров на ВАХ (точнее зависимости плотности тока от на-
пряжения; в дальнейшем просто ВАХ) трехбарьерного РТД. На 
рис. 2 приведены результаты моделирования для трех случаев, 
когда ширины барьеров равны: wb1 

= wb2 
= wb3 

= 1,2 нм (кривая 1); 
wb1 

= wb2 
= wb3 

= 1,3 нм (кривая 2) и wb1 
= wb2 

= wb3 
= 1,4 нм (кри-

вая 3). При этом ширины квантовых ям фиксировались и зада-
вались равными d1 

= d2 
= 3,4 нм. Установлено, что увеличение 

ширин потенциальных барьеров приводит к незначительному 
уменьшению плотности тока первого пика, а также к увеличе-
нию плотностей токов второго пика и долины. 

4

3

2

1

0
0 0.2 0.4 0.6 0.8

V, B

J, A/м

1
2
3

Рис. 2. Влияние ширин потенциальных барьеров на ВАХ 
трехбарьерного РТД на основе графена на подложке SiO2

Fig. 2. Influence of potential barriers widths on the IV-characteristics 
of a triple-barrier graphene-based RTD on a SiO2 substrate 

На рис. 3 представлены результаты исследования влияния 
ширин квантовых ям для трех случаев, а именно: d1 

= d2 
= 3,0 нм 

(кривая 1); d1 
= d2 

= 3,4 нм (кривая 2) и d1 
= d2 

= 4,0 нм (кри-
вая 3). При этом ширины потенциальных барьеров фиксирова-
лись и задавались равными wb1 

= wb2 
= wb3 

= 1,3 нм. Видно, что 
увеличение ширин квантовых ям приводит к существенному 
уменьшению плотностей пиковых токов и токов долины.
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Рис. 3. Влияние ширин квантовых ям на ВАХ трехбарьерного РТД 
на основе графена на подложке SiO2

Fig. 3. Influence of quantum well widths on the IV-characteristics 
of a triple-barrier graphene-based RTD on a SiO2 substrate

Ранее в работе [20] были представлены результаты исследо-
вания влияния ширин квантовых барьеров и ям на ВАХ трех-
барьерных РТД на основе гетероструктуры графен/h-BN. По-
лученные результаты моделирования трехбарьерных РТД на 
подложках SiO2 и h-BN качественно согласуются. Однако от-
метим, что для структур на подложке SiO2 изменение ширин 
квантовых барьеров и ям приводит к более существенному из-
менению плотностей пиковых токов и токов долины, что свя-
зано с влиянием материала подложки. 

Рисунки 4 и 5 иллюстрирует результаты моделирования ВАХ 
четырех- и пятибарьерных РТД на основе двухслойного графе-
на. Кривые 1 (рис. 4, 5) получены для многобарьерных РТД на 
подложке h-BN, а кривые 2 – для РТД на подложке SiO2. Ши-
рины барьеров этих РТД задавались равными 1,3 нм, а кванто-
вых ям 3,4 нм. Высота потенциальных барьеров Hb для РТД на 
основе графена на подложках h-BN и SiO2 

составляла 3,137 эВ 
[21] и 3,58 эВ [18] соответственно. 

4

3
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1

0
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

V, B

J, A/м

1
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Рис. 4. ВАХ четырехбарьерных РТД на основе графена 
на подложках h-BN (кривая 1) и SiO2 (кривая 2)

Fig. 4. IV-characteristics of graphene-based four-barrier RTDs on h-BN 
(curve 1) and SiO2 (curve 2) substrates
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Рис. 5. ВАХ пятибарьерных РТД на основе графена 
на подложках h-BN (кривая 1) и SiO2 (кривая 2)

Fig. 5. IV-characteristics of graphene-based five-barrier RTDs 
on h-BN (curve 1) and SiO2 (curve 2) substrates

Как следует из графиков на рис. 4 и 5, разработанная ком-
бинированная численная самосогласованная модель может ис-
пользоваться для расчета ВАХ РТД на основе более сложных 
четырех- и пятибарьерных гетероструктур графен/h-BN и гра-
фен/SiO2. 

Заключение
Исследовано влияние ширин барьеров и квантовых ям на 

ВАХ трехбарьерных РТД на основе графена на подложке SiO2. 
Получены зависимости плотностей токов от напряжений для 
трехбарьерных РТД на основе графена с симметричными барь-
ерами и ямами. Установлено, что увеличение ширин квантовых 
ям приводит к существенному уменьшению плотностей пико-
вых токов и токов долины, а увеличение ширин потенциаль-
ных барьеров приводит к незначительному уменьшению плотно-
сти тока первого пика, а также к увеличению плотностей токов 
второго пика и долины.

Проиллюстрирована применимость разработанной комбиниро-
ванной численной самосогласованной модели для расчета ВАХ 
РТД и на основе более сложных четырех- и пятибарьерных 
структур на подложках h-BN и SiO2. 

Программа, реализующая разработанную модель, вклю-
чена в систему моделирования наноэлектронных устройств 
NANODEV, разрабатываемую в БГУИР с 1995 г. [22; 23]. 

Описанные в статье результаты были доложены на 29-й Ме-
ждународной Крымской конференции «СВЧ-техника и телеком-
муникационные технологии».
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