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Аннотация: Проведено тестирование разработанного программного обеспечения, предназначенного для мо-
делирования резонасно-туннельных гетероструктур с вертикальным транспортом на основе двумерных ма-
териалов. Результаты проведенных тестовых расчетов подтвердили адекватность предложенной модели.  

1. Введение 

Особое внимание ученые уделяют исследованию двумерных материалов, т.е. материалов тол-
щиной в один или несколько атомных слоев. Такие материалы привлекательны тем, что обладают уни-
кальными свойствами и являются одними из наиболее перспективных материалов наноэлектроники, 
поэтому разработка приборных гетероструктур на их основе является актуальной задачей. Одним из 
важных этапов проектирования и разработки наноэлектронных приборов является моделирование [1]. 

В данной работе рассматривается модель гетероструктур, содержащих 2D-материалы, с вер-
тикальным транспортом, алгоритм и программа ее реализующие. 

2. Модель, алгоритм и программа. Результаты 
Было проведено тестирование разработанного программного обеспечения, предназначенного 

для моделирования гетероструктур, содержащих 2D-материалы, с вертикальным транспортом. 
Исследованы двух- и трехбарьерные структуры на основе материальной системы SiO2/MoS2 с 

использованием предложенной модели. Модель является комбинированной и основана на решении 
системы уравнений Шредингера и Пуассона [2-6]. Так, в предложенном алгоритме уравнение Шредин-
гера решается в активной области приборной гетероструктуры, а уравнение Пуассона – между контак-
тами (т.е. для всего прибора в целом). В расчетах при тестировании программы использованы парамет-
ры материалов из работ [7, 8]. Двух- и трехбарьерные гетероструктуры имеют следующие размеры: 
ширины потенциальных барьеров – 1,7 нм, ширины квантовых ям – 3,6 нм, ширины приконтактных 
областей – 20 нм. Проведены расчеты коэффициента прохождения исследуемых гетероструктур. Были 
получены зависимости коэффициента прохождения двухбарьерной гетероструктуры, содержащей 2D-
материалы, с вертикальным транспортом в зависимости от энергии электронов (рис.1). 

Расчеты проведены при комнатной температуре при напряжении 0,9 В и 0,5 В и заданном 
уровне Ферми равном 2,55 эВ. По оси ординат используется логарифмическая шкала для удобства 
представления результатов расчетов. Пиковые значения коэффициента прохождения при напряжении 
0,9 В наблюдаются при следующих энергиях: –0,15 эВ; 0,24 эВ; 0,73 эВ; 1,31 эВ; 1,97 эВ. Показано, 
что с уменьшением напряжения пиковые значения коэффициента прохождения смещаются в область 
более высоких энергий. Тестирование показало, что полученный коэффициент прохождения не пре-
вышает значения равного единице, что подтверждает адекватность полученных результатов модели-
рования с помощью предложенной модели. Подчеркнем, что результаты также не противоречат фи-
зическим принципам работы устройства. 

3. Заключение 
В результате проведенных исследований проведено тестирование модели и программы резо-

нансно-туннельных структур с вертикальным транспортом на основе двумерных материалов на при-
мере материальной системы SiO2/MoS2. Исследовано влияние напряжения, приложенного к контак-
там устройства на коэффициент прохождения исследуемой структуры. 

Программа, реализующая модель вертикальных гетероструктур на основе двумерных матери-
алов, включена в систему моделирования наноэлектронных приборов и устройств NANODEV [9,10]. 

Работа выполнена в рамках Государственной программы научных исследований "Материало-
ведение, новые материалы и технологии" Республики Беларусь. 
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Рис. 1. Зависимость коэффициента прохождения  двухбарьерной гетероструктуры  SiO2/MoS2  от  энергии  электрона   

при  различных значениях приложенного напряжения: 1) V=0,9 В; 2) V=0,5 В 
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