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Аннотация. Выполнено исследование эффектов рассеяния электронов в объемном гексогональном 
нитриде бора (h-BN). В настоящее время материал h-BN, совместно с графеном, считается одним 
из наиболее перспективных материалов для формирования новых полупроводниковых приборов 
с хорошими характеристиками для диапазонов СВЧ и КВЧ. Рассмотрены основные электрофизические 
параметры и характеристики h-BN. Для исследования свойств этого материала использована 
трехдолинная К-М-Г зонная структура. Отмечено, что долина К характеризуется наименьшим 
энергетическим зазором между зоной проводимости и валентной зоной. Выполнен расчет величин 
эффективных масс электронов и коэффициентов непараболичности для долин К, М и Г. Представлены 
формулы, которые позволяют выполнить моделирование основных интенсивностей рассеяния электронов 
в h-BN. Рассмотрены и проанализированы полученные интенсивности рассеяния электронов в 
зависимости от энергии и температуры. Опираясь на полученные характеристики, становится возможной 
реализация статистического многочастичного метода Монте – Карло для определения характеристик 
переноса электронов в гетероструктурных полупроводниковых приборах, содержащих слои h-BN. 
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Abstract. Investigation the effects of electron scattering in boron hexogonal nitride (h-BN) was performed. 
At present, material h-BN, together with graphene, is considered to be one of the most promising materials for the 
formation of new semiconductor devices with good characteristics for the ranges of ultrahigh and extreme high 
frequency bands. The main electrophysical parameters and characteristics of h-BN was considered. For this 
material the three valley K-M-Г band structure has been used. It is noted that the K valley has the smallest energy 
gap between the conductivity zone and the valence zone. Calculation of relative electron masses and parabolicity 
coefficients in K, M and G valleys was performed. Formulas that allow to model the main electron scattering 
intensities in h-BN were presented. The obtained electron scattering intensities as a function of energy and 
temperature were considered and analyzed. Based on the obtained characteristics, it was possible to implement a 
statistical multi-particle Monte Carlo method to determine the characteristics of electron transfer in the 
heterostructure of a semiconductor devices containing layers of hexogonal boron nitride. 
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Введение 

Разработан ряд гетероструктурных полупроводниковых приборов, которые содержат 
слои графена, размещенные на подложке из объемного материала h-BN [1–3]. Использование h-
BN в качестве подложки для графена, привлекает рядом положительных свойств: близкая 
к графену структура кристаллической решетки, низкая шероховатость поверхности, большой 
зазор между долинами зоны проводимости и валентной зоны, относительно большие значения 
энергий оптических фононов. Отмеченные выше достоинства h-BN позволяют надеяться 
на создание новых конструкций полупроводниковых приборов диапазонов СВЧ и КВЧ 
с улучшенными характеристиками. Однако для разработки новых конструкций приборов 
и изучения их работы необходим детальный анализ зонной структуры и основных 
электрофизических параметров используемых материалов. В полупроводниковых приборах 
применение метода Монте – Карло для анализа процессов дрейфа носителей заряда, как 
в продольном, так и в поперечном направлениях, позволяет учесть все их механизмы рассеяния 
и получить зависимости распределения для стационарных и нестационарных процессов [4–7]. 
Целью данной статьи является исследование основных механизмов рассеяния электронов 
в объемном материале h-BN при изменении энергии электронов и температуры. Был разработан 
вычислительный алгоритм, составлена и отлажена программа моделирования с целью 
внедрения полученных результатов в процедуры, связанные с использованием метода 
Монте – Карло. 

Основные электрофизические параметры и характеристики h-BN 

Известно, что результаты моделирования приборных полупроводниковых структур 
с использованием метода Монте – Карло определяются значениями электрофизических 
параметров материала и параметрами зоны проводимости [4–7]. Исследование электронных 
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структур, построенных с использованием h-BN, было выполнено рядом авторов в [8–10]. 
Кристаллическая структура анизотропных модификаций и нормальные решеточные колебания 
нитрида бора рассмотрены в [11]. Так, в [8] был получен ряд электрофизических параметров этого 
материала c использованием в рамках теории функционала электронной плотности (DFT) 
обменно-корреляционных функционалов PBE (Perdew-Burke-Ernzerhof), LDA (приближение 
локальной плотности) и гибридного HSE06. Распространено использование простого 
функционала LDA, в котором принято, что этот функционал, вычисляемый для некоторой точки 
пространства, зависит только от плотности заряда в этой точке. Для расчетов сложных физических 
задач необходимо применение, по-видимому, более уточненной обменной модели PBE. В [9, 10] 
моделирование h-BN было выполнено на основе подхода Ab-initio (из первых принципов) с 
использованием программных комплексов Quantum Espresso [12] и Atomistik Toolkit (Synopsys 
QuantumWise A/S; аvailable at http://www. quantumwise.com) соответственно при параметризации 
PBE и обобщенной градиентной аппроксимации вида GGA. Однако в представленных 
исследованиях были получены данные только для долин К и Г зоны проводимости, отсутствует 
информация о долине М в зоне проводимости и о ряде других параметров материала h-BN, 
которые необходимы для реализации процедуры моделирования электронных свойств с 
использованием метода Монте – Карло. 

Для изучения свойств и характеристик материала h-BN был использован программный 
комплекс Quantum Espresso [12] при параметризации PBE. С использованием этого 
программного комплекса было выполнено моделирование и получены данные для построения 
зонной структуры материала h-BN, которая показана на рис. 1.  

 
Рис. 1. Зонная структура для гексагонального нитрида бора 

Fig. 1. Band structure of hexagonal boron nitride 

Представленные на рис. 1 зависимости хорошо соответствуют данным, полученным 
в [8]. Из анализа этого рисунка, где приведены зависимости значений энергии Е (эВ) 
от нормированной величины волнового вектора k, видно, что для гексагонального нитрида бора 
характерна трехдолинная К-М-Г зонная диаграмма. Долина К характеризуется наименьшим 
энергетическим зазором между зоной проводимости и валентной зоной. При моделировании 
электронных характеристик и параметров материала h-BN необходим анализ параметров всех 
трех долин К, М и Г. Для материала h-BN значения электрофизических параметров и параметров 
долин проводимости выбирались из данных, представленных в табл. 1. 

Для расчета эффективной массы электронов долин К, М и Г материала h-BN 
использовалась формула из [13]: 
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где m0 – масса электрона в свободном пространстве; Eg – энергетический зазор между зоной 
проводимости и валентной зоной для долины, для которой производится расчет эффективной 
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 , где 2 πh     – постоянная Планка, 0a  – постоянная 

решетки, величина которой для материала h-BN принималась равной 2,50 Å [14]. 
Определение величины коэффициентов непараболичности для долин К, М и Г 

производилось по формуле из [4, 5]: 
2
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Результаты расчетов относительной эффективной массы электронов и коэффициентов 
непараболичности в долинах К, М и Г, выполненных по формулам (1) и (2), и значения ряда других 
параметров, которые были приняты при моделировании, представлены в табл. 2. Величина 
параметра Eg определялась из данных, полученных при моделировании с использованием 
программного комплекса Quantum Espresso. 

Таблица 1. Электрофизические параметры h-BN 
Table 1. Electrophysical parameters h-BN 

Параметр, размерность / parameter, dimension Величина / quantity 
Плотность, гр/см3 2,2 [14] 
Статическая диэлектрическая проницаемость 5,06 [14] 
Высокочастотная диэлектрическая проницаемость 2,2 [14] 
Скорость звука, 106 см/с 1,8464 [14] 
Энергия оптических фононов, эВ 0,102 [14, 15] 

Таблица 2. Значения параметров моделирования материала h-BN 
Table 2. Values of material modeling parameters h-BN 

Параметр / parameter Долина / valley Величина / quantity 

Акустический деформационный потенциал, эВ [9] 
K 3,66 
Г 3,66 
М 3,66 

Эффективная масса электрона 
K 0,8868 
Г 0,9096 
М 0,9051 

Коэффициент непараболичности, эВ–1 
K 0,0241 
Г 0,015 
М 0,0198 

Величина параметра Eg, эВ 
К 4,692 
Г 6,024 
М 5,733 

Определение интенсивностей рассеивания электронов в объемном материале h-BN 

Наиболее важными механизмами рассеяния в полярных полупроводниковых 
соединениях являются рассеяние на полярных оптических фононах, на ионизированных 
примесях, акустическое рассеяние, а также междолинное рассеяние в сильном электрическом 
поле [4, 6, 7]. Для расчета интенсивностей (частот) рассеяния для материала h-BN были 
применены соотношения, представленные в [4, 6], с использованием электрофизических 
параметров (табл. 1, 2) и других данных, которые присущи материалу h-BN. 

Для полярного оптического рассеяния его интенсивность определяется следующим 
выражением [4, 6]: 
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где e – заряд электрона, 
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В формуле (3) E, эВ – энергия электронов, 0ω  – частота полярных оптических фононов, 
ε∞ и ε0 – соответственно высоко- и низкочастотная диэлектрические проницаемости, T – 
температура, К, kB – постоянная Больцмана. Для процессов с испусканием полярного 

оптического фонона выражение (3) применимо только при условии '
0ω 0E E    . 

В противном случае '
0ωE E    < 0 и интенсивность рассеяния λ0 равна нулю. 

Для рассеяния на акустических фононах его интенсивность определяется выражением [4, 6] 
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; ρ, г/см3 – плотность кристалла; Da, эВ – акустический 

деформационный потенциал, s – скорость звука, см/с.  
Интенсивность рассеяния на ионизированных примесях определяется выражением [6] 
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, ni – концентрация ионизированной примеси. 

Расчет интенсивностей рассеяния электронов в материале h-BN 

Путем моделирования с использованием представленных выше выражений определены 
и исследованы интенсивности (частоты) рассеяния электронов в зависимости от энергии и 
температуры в материале h-BN. Полученные зависимости интенсивностей (частот) рассеяния 
электронов для материала h-BN и для долины К показаны ниже на рис. 2, 3. 

На рис. 2 представлены результаты расчета интенсивностей рассеяния на полярных 
оптических фононах в h-BN при поглощении (рис. 2, a) и испускании (рис. 2, b) фононов 
в зависимости от энергии электронов. Кривые, обозначенные на рис. 1 цифрой 1, получены 
при величине температуры Т, равной 300 К, а цифрой 2 – при величине Т, равной 370 К. 
На рис. 2, b символом Eth0 показано значение энергии оптических фононов. 

Анализ этих кривых показывает, что с ростом энергии интенсивность рассеяния 
на полярных оптических фононах в случае с поглощением фононов монотонно уменьшается. 
С ростом температуры интенсивность рассеяния на полярных оптических фононах 
с поглощением фононов увеличивается. Изменение интенсивностей рассеяния на полярных 
оптических фононах при испускании фононов с ростом энергии и температуры носит сложный, 
немонотонный характер.  

На рис. 3 показаны зависимости интенсивностей рассеяния на акустических фононах 
(рис. 3, а) и на ионизированных примесях (рис. 3, b) от энергии электронов. Кривые, обозначенные 
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на рис. 3 цифрами 1, получены при величине температуры Т, равной 300 К, а кривые, 
обозначенные цифрой 2, соответствуют величине Т, равной 370 К. Величина параметра ni  при 
моделировании принималась равной 1E+16, а величина параметра ε0 – равной 5,06. Как видно из 
этого рисунка, интенсивности рассеяния на акустических фононах монотонно увеличиваются с 
увеличением энергии электронов и температуры. Интенсивность рассеяния на ионизированных 
примесях монотонно уменьшается с ростом энергии электронов, а с ростом температуры – 
увеличивается. 

  
a b 

Рис. 2. Зависимости интенсивности рассеяния на полярных оптических фононах при поглощении (a) 
и испускании (b) фононов от энергии электронов и температуры 

Fig. 2. Dependence of scattering intensity on polar optical phonons during phonon absorption (a) and emission 
(b) from electron energy and temperature 

  
a b 

Рис. 3. Зависимости интенсивностей рассеяния на акустических фононах (а) и на ионизированных 
примесях (b) от энергии электронов и температуры 

Fig. 3. Dependences of scattering intensity on acoustic phonons (a) and on ionized impurities (b) from 
electron energy and temperature 

Таким образом, выполнены исследования основных механизмов рассеяния электронов 
в объемном материале h-BN. На основе моделирования получены зависимости интенсивностей 
рассеяния электронов в материале h-BN от энергии электронов и температуры при рассеянии на 
полярных оптических фононах, на ионизированных примесях и при акустическом рассеянии. 

Заключение 

Рассмотрены основные электрофизические параметры и характеристики материала  
h-BN, который характеризуется трехдолинной К-М-Г зонной структурой. Отмечено, что долина 
К характеризуется наименьшим энергетическим зазором между зоной проводимости и 
валентной зоной. Выполнен расчет величин эффективной массы электронов и коэффициентов 
непараболичности для долин К-М-Г зонной структуры. Получены основные зависимости 
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интенсивностей рассеяния электронов в материале h-BN на полярных оптических фононах, 
на акустических фононах и на ионизированных примесях. Это позволяет выполнить анализ 
основных механизмов рассеяния электронов в объемном материале h-BN. При моделировании 
установлено, что при низких значениях энергии преобладают рассеяния на ионизированных 
примесях и на оптических фононах. При увеличении величины энергии возрастает 
интенсивность рассеяния на акустических фононах. С ростом температуры, как правило, 
интенсивности отмеченных выше механизмов рассеяния увеличиваются. 
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