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Аннотация. Разработана модель и получены закономерности взаимовлияния электрофизических пара-
метров транзисторной структуры с двумерным каналом, обусловленные самоорганизацией зарядовых 
и емкостных свойств в условиях зарядовой неустойчивости. В качестве материала двумерного канала 
рассматриваются дихалькогениды переходных металлов. Исследовано влияние на электрофизические 
параметры транзисторной структуры с двумерным полупроводниковым каналом ширины запрещенной 
зоны материала канала, толщины подзатворного диэлектрика, емкости интерфейсных состояний. Показа-
но, что в условиях неустойчивости, вызываемой ростом емкости интерфейсных состояний, зависимости 
электрохимичес кого потенциала, концентрации электронов и квантовой емкости от потенциала полевого 
электрода имеют скачкообразный вид. Полученные результаты объясняются тем, что в условиях неустой-
чивости рост емкости интерфейсных состояний ведет к рассогласованию условия электронейтральности 
и статистики Ферми – Дирака при определенных величинах потенциала затвора из-за ограниченного ха-
рактера плотности состояний двумерного канала, что ведет к проявлению зарядового дисбаланса. Данный 
эффект аналогичен переходу металл-полупроводник и может быть отнесен к бистабильным критическим 
явлениям. Разработанная модель и полученные результаты могут быть использованы в системах автомати-
зированного проектирования элементной базы микро- и наноэлектроники. 

Ключевые слова: транзисторная структура, двумерный канал, электрохимический потенциал, квантовая 
емкость, зарядовая неустойчивость, интерфейс, переход металл/полупроводник, бистабильность. 
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Abstract. A model has been developed and patterns of mutual influence of the electrophysical parameters of a tran-
sistor structure with a two-dimensional channel, due to the self-organization of charge and capacitive proper-
ties under conditions of charge instability, have been obtained. Transition metal dichalcogenides are considered 
as a material for a two-dimensional channel. The influence on the electrical parameters of a transistor structure 
with a two-dimensional semiconductor channel of the band gap of the channel material, the thickness of the gate 
dielectric, and the capacitance of interface states is considered. It is shown that under conditions of instability 
caused by an increase in the capacitance of interface states, the dependence of the electrochemical potential, elect-
ron concentration and quantum capacitance on the potential of the field electrode has an abrupt form. The results 
obtained are explained by the fact that, under conditions of instability, an increase in the capacitance of interface 
states leads to a mismatch between the electrical neutrality condition and the Fermi-Dirac statistics at certain va lues 
of the gate potential due to the limited nature of the density of states of the two-dimensional channel, which leads 
to the manifestation of a charge imbalance. The resulting effect is similar to the metal-semiconductor transition 
and can be attributed to bistable critical phenomena. The developed model and the results obtained can be used 
in computer-aided design systems for the element base of micro- and nanoelectronics.
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Введение

Создание нового поколения элементной базы приборов и устройств обработки и передачи 
информации является одним их ключевых направлений развития микро- и наноэлектроники. По-
мимо решения технологических проблем, создание и внедрение новой энергоэффективной эле-
ментной базы микро- и наноэлектроники также требует непрерывного совершенствования моде-
лей и алгоритмов для проектирования и функционирования современных устройств обработки 
информации. 

Кроме увеличения быстродействия и степени интеграции, одной из ключевых проблем явля-
ется повышение энергоэффективности элементов обработки информации. Для таких приборов, 
как транзисторы, это связывается с применением двумерных материалов в качестве проводящих 
каналов [1–3]. Транзисторы с двумерными каналами лишены некоторых недостатков, присущих 
традиционным МДП-транзисторам. Отсутствие обедненной области, например, способст вует 
снижению влияния паразитных параметров. В то же время транзисторам с двумерными каналами 
присущи свои особенности. К последним, например, относится важная роль квантовой емкости, 
существенно зависящей от вида плотности состояний в двумерном канале [4]. Перспективными 
материалами для двумерных каналов транзисторных структур нового поколения считаются ди-
халькогениды переходных металлов (ДПМ), таких как молибден и вольфрам. Эти ДПМ обладают 
прямозонной энергетической структурой, и их применение позволяет получить требуемые элек-
трические параметры транзисторов с двумерными каналами [5, 6]. Можно считать, что в настоя-
щее время многие технологические проблемы получения двумерных ДПМ решены [7]. Однако 
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остается еще нерешенным ряд проблем, связанных с режимами их функционирования в транзис-
торных структурах, в которых они выполняют роль проводящих каналов. В таких структурах 
влияние различного рода факторов на электрофизические параметры и электрические характе-
ристики будет существенно иным по сравнению с традиционными МДП-транзисторами. В част-
ности, это влияние будет отличаться более высокой чувствительностью к свойствам материалов 
и интерфейсов [8, 9]. 

Режимы функционирования полевого транзистора с двумерным каналом в значительной мере 
определяются такими электрофизическими параметрами, как электрохимический потенциал χ, 
заряд канала Q, квантовая емкость канала CQ, емкости канала CCH и затвора CG, емкость интер-
фейсных состояний Cit. Эти параметры влияют друг на друга и, в конечном счете, определяют 
электрические выходные характеристики транзистора [10–12]. Одно из последствий указанных 
выше особенностей транзисторной структуры с двумерным каналом – это возникновение зарядо-
вых неустойчивостей и гистерезисных явлений [13].  

Таким образом, актуальным является исследование взаимовлияния электрофизических па-
раметров транзисторных структур с двумерным каналами с учетом возможности возникновения 
зарядовых неустойчивостей. Цель исследований – моделирование взаимовлияния между элект-
рохимическим потенциалом, концентрацией носителей заряда, зарядом канала, квантовой емко-
стью, емкостями канала и затвора, потенциалом полевого электрода, емкостью подзатворного ди-
электрика, емкостью состояний на интерфейсах транзисторной структуры с двумерным каналом 
в условиях зарядовой неустойчивости. 

Модель взаимовлияния электрофизических параметров 

Рассмотрим транзисторную структуру, содержащую канал из двумерного кристалла, в качест-
ве которого используется ДПМ, а также полевой электрод, отделенный от канала подзатворным 
диэлектриком. В качестве материала двумерного полупроводникового канала могут применяться 
такие ДПМ, как MoS2, MoSe2, WS2, WSe2, ZrSe2, HfSe2, PtTe2 [5, 6, 8]. Концентрация электронов 
в двумерном канале на единицу площади, с одной стороны, определяется величиной его элект-
рохимического потенциала, связанного с ней посредством статистики Ферми – Дирака [10, 11]:

n D E f E dEe
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где f – функция Ферми – Дирака; χ – электрохимический потенциал; Ec – энергия минимума зоны 
проводимости; D(E) – плотность состояний [12]
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H – функция Хэвисайда; me – эффективная масса электронов; En – энергия nth-подзоны (основ-
ной вклад в концентрацию носителей заряда вносит основное состояние с n = 0); h – постоянная 
Планка. 

Для концентрации дырок nh записывается аналогичное выражение, как для ne.
С другой стороны, исходя из условия электронейтральности, основное уравнение электроста-

тики для двумерного канала определяется взаимосвязью между концентрацией носителей заряда 
и электрохимическим потенциалом посредством потенциала полевого электрода с учетом емкос-
тей подзатворного диэлектрика и интерфейсных состояний [10, 11] 
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где nS = ne – nh; q – элементарный заряд; UG – потенциал полевого электрода.
Уравнения (1)–(3) самосогласованным образом определяют зависимости концентрации носи-

телей заряда и электрохимического потенциала от потенциала полевого электрода UG, емкости 
подзатворного диэлектрика и емкости интерфейсных состояний. В конечном итоге, они опре-
деляют самосогласованную взаимосвязь всех электрофизических параметров транзисторной 
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структуры с двумерным каналом. Квантовая емкость канала, в свою очередь, определяется плот-
ностью состояний и электрохимическим потенциалом в следующем виде [4]:

C D E df E
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�
�

�
�
�

��

��

� ( )
( )

.
�                                                       (4)

Кроме квантовой емкости CQ, важными параметрами являются емкости затвора CG и кана-
ла CCH, которые также взаимосвязаны с концентрацией носителей заряда и квантовой емкостью. 
Они необходимы для построения эквивалентных (электрических) схем транзисторов с двумер-
ным полупроводниковым каналом. В области низких частот емкости затвора и канала записыва-
ются следующим образом [10, 11]:
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где Cox, Cit – емкости подзатворного диэлектрика и интерфейсных состояний соответственно. 
Совместное решение уравнений (1)–(6) позволяет проследить взаимовлияние электрофи-

зических параметров транзисторной структуры с двумерным каналом, выявить специфические 
особенности такого взаимовлияния в условиях зарядовой неустойчивости.      

Результаты расчетов и их обсуждение

Для проведения расчетов использовались следующие величины параметров транзистор-
ной структуры с двумерным каналом: температура T = 300 K, ширина запрещенной зоны ма-
териала двумерного канала Eg = 0,22–1,04 эВ, удельная емкость подзатворного диэлектри-
ка Cox = (9,43–9,57) ⋅ 10–4 Ф/м2, удельная емкость интерфейса Cit = (3–4) ⋅ 10–3 Ф/м2, потенциал по-
левого электрода UG = 0–5 В, эффективная масса электронов (0,45–0,56)m0 (m0 – масса свободного 
электрона). Относительная диэлектрическая проницаемость подзатворного диэлектрика прини-
малась равной ε = 4, а его толщина варьировалась в пределах d = 37–42 нм. Для случая UG > 0, 
ne >> nh, ne = nS проводились расчеты электрохимического потенциала канала χ, концентрации 
электронов ne, квантовой емкости CQ, емкостей затвора CG и канала CCH при варьировании шири-
ны запрещенной зоны Eg, емкостей подзатворного диэлектрика Cox и интерфейсных состояний Cit. 

С целью моделирования взаимовлияния электрофизических параметров в условиях зарядо-
вой неустойчивости проводились расчеты путем решения самосогласованной системы уравне-
ний (1), (3). Полученные результаты показали, что с увеличением потенциала полевого электрода 
и при варьировании ширины запрещенной зоны электрохимический потенциал монотонно растет 
и выходит на насыщение в отсутствие неустойчивости (рис. 1, кривая 8), а при наличии неустойчи-
вости изменяется скачкообразно (рис. 1, кривые 1–7). Переход к неустойчивости и возникновение 
скачков на χ(UG) происходят при росте емкости Cit с 3 ⋅ 10–3 до 3,7 ⋅ 10–3 Ф/м2. При этом с ростом 
ширины запрещенной зоны и постоянных величинах емкости подзатворного диэлектрика Cox 
и интерфейса Cit пороговое значение потенциала UGt, при котором происходит резкое измене-
ние χ(UG), уменьшается с 5,0 до 1,9 В. Однако изменение UGt наблюдается только при росте Eg/kT 
с 8,45 до 12,00, а при Eg/kT ≥ 12,00 значение UGt практически не меняется и составляет 1,9–2,0 В 
(k – постоянная Больцмана). На зависимостях электрохимического потенциала от UG при варьи-
ровании толщины подзатворного диэлектрика в диапазоне 37–42 нм при постоянной величине 
ширины запрещенной зоны, равной 10kT, также наблюдается скачкообразный характер, причем 
увеличение толщины d ведет к росту порогового значения потенциала затвора UGt с 0,5 до 4,5 В. 

Зависимости концентрации электронов nS от UG (рис. 2) аналогичны зависимостям χ(UG), 
т. е. также имеют скачкообразный характер, отражающий наличие зарядовой неустойчиво-
сти. Величины пороговых потенциалов UGt аналогично зависят от ширины запрещенной зоны, 
но при этом более резко выражены полки при UG < UGt: наблюдается существенное снижение 
концентрации при росте Eg/kT до 40. При UG > UGt зависимости nS(UG) растянуты по оси ординат: 
концентрация выхода в область монотонности снижается с 1012 до 102 см–2. 
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Полученные графики χ(UG) были использованы для расчета квантовой емкости в зависимости 
от потенциала затвора UG и заряда канала Q: CQ(UG) и CQ(Q). Графики CQ(UG) аналогичны χ(UG), 
а CQ(Q) (рис. 3) характеризуются наличием изломов при определенных значениях заряда кана-
ла Q. Точки изломов отражают начало более резкого подъема значений квантовой емкости. Изло-
мы коррелируют со скачками зависимостей χ(UG). При этом в области Eg/kT = 8,45–12,00 наблю-
даются изломы на CQ(Q), а при Eg/kT ≥ 20 зависимости CQ(Q) вырождаются в плавные кривые, 
которые стягиваются в одну линию при варьировании Eg/kT (рис. 3). Величина заряда канала Q 
в точках изломов уменьшается с ростом Eg/kT. 

Исходя из полученных зависимостей CQ(Q), также было установлено взаимовлияние кван-
товой емкости, емкостей канала и затвора. На рис. 4 приведены зависимости емкости затвора 
от квантовой емкости в условиях неустойчивости. 

Рис. 1. Зависимость электрохимического  
потенциала от потенциала полевого электрода  

при различной ширине запрещенной зоны Eg/kT: 
8,45 (кривая 1); 9,0 (2); 10,0 (3); 12,0 (4); 20,0 (5); 

30,0 (6); 40,0 (7); 40,0, Cit = 0,003 Ф/м2 (8)
Fig. 1. Electrochemical potential on the field electrode 

potential dependence at different band gaps Eg/kT:  
8.45 (curve 1); 9.0 (2); 10.0 (3); 12.0 (4); 20.0 (5);  

30.0 (6); 40.0 (7); 40.0, Cit = 0.003 F/m2 (8)

Рис. 2. Зависимость концентрации электронов  
от потенциала полевого электрода при различной 

ширине запрещенной зоны Eg/kT:  
8,45 (кривая 1); 9,0 (2); 10,0 (3); 12,0 (4); 20,0 (5); 

30,0 (6); 40,0 (7); 40,0, Cit = 0,003 Ф/м2 (8)
Fig. 2. Electron concentration on field electrode 

potential dependence at different band gaps Eg/kT:  
8.45 (curve 1); 9.0 (2); 10.0 (3); 12.0 (4); 20.0 (5);  

30.0 (6); 40.0 (7); 40.0, Cit = 0.003 F/m2 (8)

Рис. 3. Зависимость квантовой емкости от заряда канала при различной ширине запрещенной зоны Eg/kT: 
8,45 (кривая 1); 9,0 (2); 10,0 (3); 12,0 (4); 20,0 (5); 30,0 (6); 40,0 (7); 40,0, Cit = 0,003 Ф/м2 (8)

Fig. 3. Quantum capacitance on channel charge dependence at different band gaps Eg/kT:  
8.45 (curve 1); 9.0 (2); 10.0 (3); 12.0 (4); 20.0 (5); 30.0 (6); 40.0 (7); 40.0, Cit = 0.003 F/m2 (8)
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Как можно видеть, наблюдается излом при выходе на насыщение емкости CG. Точка изло-
ма, соответствующая определенной величине CQ, перемещается с ростом ширины запрещенной 
зоны, снижаясь с 0,125 Ф/м2 до 0,025 Ф/м2 с ростом Eg/kT c 8,45 до 12,0. При Eg/kT ≥ 20 изломы 
исчезают, и зависимости CG(CQ) вырождаются в одну кривую для всех значений Eg/kT. При CQ→0 
значение емкости CG снижается только до значений не менее (6,7–7,1) ⋅ 10–4 Ф/м2. Аналогичные 
зависимости получены для емкости канала CCH(CQ) (рис. 5). Отличие состоит в том, что при CQ→0 
емкость канала снижается до нуля. Это говорит о наличии взаимовлияния между указанными ем-
костями и при наличии зарядовой неустойчивости транзисторной структуры.

Также были получены результаты расчетов зависимостей емкостей затвора CG(Q) и кана-
ла CCH(Q) (рис. 6) от заряда канала Q при варьировании Eg/kT в области значений 10–30. Как можно 
видеть из рис. 6, неустойчивости проявляются за счет наличия изломов на кривых, причем только 
в области Eg/kT = 10–20, а при Eg/kT = 30 наблюдается более плавный ход зависимостей CG(Q) 
и CCH(Q). 

Из полученных результатов следует, что скачкообразное изменение электрохимического по-
тенциала и концентрации электронов происходит при определенной критической величине по-
тенциала полевого электрода UGt. При UG < UGt и UG > UGt зависимости χ(UG) и nS(UG) носят мо-
нотонный характер без наличия особенностей. Таким образом, рост потенциала полевого элект-

Рис. 4. Зависимость емкости затвора  
от квантовой емкости при различной ширине 

запрещенной зоны Eg/kT:  
8,45 (кривая 1); 9,0 (2); 10,0 (3); 12,0 (4); 20,0 (5); 

30,0 (6); 40,0 (7); 40,0, Cit = 0,003 Ф/м2 (8)
Fig. 4. Gate capacitance on quantum capacitance 

dependence at different band gaps Eg/kT:  
8.45 (curve 1); 9.0 (2); 10.0 (3); 12.0 (4); 20.0 (5); 

30.0 (6); 40.0 (7); 40.0, Cit = 0.003 F/m2 (8)

Рис. 5. Зависимость емкости канала от квантовой 
емкости при различной ширине запрещенной зоны 

Eg/kT: 8,45 (кривая 1); 9,0 (2); 10,0 (3); 12,0 (4);  
20,0 (5); 30,0 (6); 40,0 (7); 40,0, Cit = 0,003 Ф/м2 (8)
Fig. 5. Channel capacitance on quantum capacitance 

dependence at different band gaps Eg/kT:  
8.45 (curve 1); 9.0 (2); 10.0 (3); 12.0 (4); 20.0 (5); 

30.0 (6); 40.0 (7); 40.0, Cit = 0.003 F/m2 (8)

Рис. 6. Зависимость емкостей затвора CG (кривые 1,  
2, 3) и канала CCH (кривые 1′, 2′, 3′) от заряда  
канала при ширине запрещенной зоны Eg/kT:  

10 – кривые 1, 1′; 20 – кривые 2, 2′; 30 – кривые 3, 3′
Fig. 6. Dependence of gate capacitances CG (curves 1, 
2, 3) and channel CCH (curves 1′, 2′, 3′) on the channel 

charge at band gap Eg/kT: 10 – curves 1, 1′;  
20 – curves 2, 2′; 30 – curves 3, 3′
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рода при UG > UGt способствует преодолению неустойчивости, и наблюдается монотонный рост 
параметров χ(UG) и nS(UG), но уже при существенно иных значениях. Преодоление неустойчиво-
сти означает переход в другую область соотношений параметров, обеспечивающих самосогласо-
вание при UG > UGt. Возникновение неустойчивости может быть связано с тем, что существенное 
увеличение соотношения емкостей Cit/Cox приводит к появлению сингулярности в решении урав-
нений (1) и (3) в некоторой критической точке, определяемой величиной потенциала полевого 
электрода UGt. Физически это связано с тем, что рост емкости интерфейса ведет к рассогласова-
нию условия электронейтральности и статистики Ферми – Дирака при определенном значении 
потенциала UG по причине ограниченной плотности состояний D(Е), из-за чего и возникает за-
рядовый дисбаланс. Этот эффект можно отнести к классу явлений, соответствующих переходам 
металл-полупроводник. 

В данном случае существенно меняется концентрация носителей заряда (электронов), а также 
их электрохимический потенциал. Такие переходы относятся к критическим явлениям – фазовым 
переходам первого рода. Проявление неустойчивости может означать то, что взаимосвязи и взаи-
мовлияние электрофизических параметров транзисторной структуры характеризуются наличием 
бистабильных состояний. Переходы между этими состояниями происходят при критических ве-
личинах некоторых параметров транзисторной структуры с двумерным каналом. Другими слова-
ми, можно предполагать о существовании критических точек, в которых нарушается зарядовый 
баланс, и взаимосвязи электрофизических параметров претерпевают качественные изменения. 
Полученные результаты можно соотнести с имеющимися экспериментальными данными, пока-
зывающими наличие нестабильности и гистерезисных явлений в двумерных MoS2-транзисторах. 
Эти явления связываются в основном с ловушечными состояниями в самом слое MoS2 и ин-
терфейсными состояниями на границах раздела [13–15]. Однако причины нестабильности  
в MoS2-транзисторах в настоящее время считаются еще плохо изученными [16]. В рассматри-
ваемом случае нестабильность обусловливается только интерфейсными состояниями, емкость 
которых растет с увеличением их плотности. Последнее обусловлено увеличением концентрации 
ловушечных состояний на интерфейсах. 

Заключение

1. Проведено моделирование взаимовлияния электрофизических параметров транзисторной 
структуры с двумерным каналом в условиях неустойчивости. Установлено, что зависимости 
электрохимического потенциала, концентрации электронов и квантовой емкости от потенциала 
полевого электрода в условиях неустойчивости носят скачкообразный характер, порог которого 
зависит от ширины запрещенной зоны, емкости интерфейсных состояний и толщины подзатвор-
ного диэлектрика. Зависимости квантовой емкости, емкостей затвора и канала от заряда канала 
характеризуются наличием изломов, положение которых определяется шириной запрещенной 
зоны материала канала. 

2. Установленное взаимовлияние в условиях неустойчивости объясняется тем, что рост ем-
кости интерфейса ведет к рассогласованию условия электронейтральности и статистики Фер-
ми – Дирака при определенном значении потенциала затвора. Причиной является ограниченный 
характер плотности состояний двумерного канала, обусловливающий возникновение зарядового 
дисбаланса. Полученный эффект относится к критическим явлениям, аналогичным переходам 
металл-полупроводник, а исследованная транзисторная структура в условиях неустойчивости 
характеризуется наличием бистабильности.  

3. Полученные результаты создают основу для моделирования режимов функционирования 
транзисторов с двумерными каналами, в которых, помимо учета наличия взаимовлияния элект-
рофизических параметров, также необходимо обращать внимание на возникновение неустой-
чивостей, вызванных нарушением зарядового баланса, что ведет к перестройке связей между 
этими параметрами. Использование результатов при моделировании электрических характерис-
тик транзисторных структур с каналами из двумерных полупроводников позволяет выявить осо-
бенности токопереноса в них и повысить эффективность функционирования таких приборов, 
способствует созданию моделей, пригодных для использования в системах автоматизированного 
проектирования. 
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