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Введение

В настоящее вреìя провоäятся иссëеäования при-
борных ãетероструктур на основе 2D-ìатериаëов, в
тоì ÷исëе ãрафена и äруãих ìатериаëов тоëщиной от
оäноãо äо нескоëüких атоìных сëоев, как наибоëее
перспективных при созäании приборов наноэëектро-
ники [1—4], таких как раäио÷астотные поëевые тран-
зисторы (ПТ), сенсоры, резонансно-туннеëüные äи-
оäы (РТД) и äр. Как показываþт иссëеäования, они
обëаäаþт преиìуществаìи в быстроäействии по срав-
нениþ с известныìи прибораìи на поëупровоäни-
ковых ìатериаëах. Оäниì из этапов созäания и раз-
работки таких приборных ãетероструктур явëяется
теорети÷еское иссëеäование (ìоäеëирование) их ха-
рактеристик с поìощüþ физико-ìатеìати÷еских ìо-
äеëей, реаëизуеìых в виäе проãраììноãо обеспе÷ения
[5—7]. Разработке ìоäеëей, преäназна÷енных äëя ìо-
äеëирования ПТ на äвухсëойноì ãрафене (ДГ), резо-
нансно-туннеëüных структур (РТС) на основе 2D-ìа-
териаëов с вертикаëüныì транспортоì и РТД, соäер-
жащих GaN, с вертикаëüныì транспортоì посвящена
äанная работа.
Посëеäнее äесятиëетие быë провеäен ряä иссëеäо-

ваний, посвященных практи÷еской реаëизаöии ПТ на
ãрафене, наприìер работы [8—10]. Разëи÷ныìи ãруп-
паìи у÷еных созäан ряä ìоäеëей ПТ на основе ДГ,
наприìер, коìпактная ìоäеëü ПТ на ДГ [11], анаëи-
ти÷еская ìоäеëü ãрафеновоãо ПТ, основанная на ап-
проксиìаöии эффективной ìассы с у÷етоì баëëис-
ти÷ескоãо транспорта [12], анаëити÷еская ìоäеëü ПТ
на основе ДГ, позвоëяþщая расс÷итыватü пряìой и
переìенный токи ãрафеновоãо ПТ [13] и т.ä.

В работах [1, 14—18] привеäено äетаëüное описа-
ние разработанных наìи квантовых äиффузионно-
äрейфовых ìоäеëей ПТ на основе оäносëойноãо ãра-
фена [14—16] и ПТ на основе ДГ [1, 17, 18]. В ПТ на
ДГ набëþäается ряä существенных отëи÷ий от ПТ на
оäносëойноì ãрафене. К важнейøиì из них относит-
ся открытие запрещенной зоны в ãрафеновоì кана-
ëе транзистора при приëожении вертикаëüноãо поëя
ìежäу верхниì и нижниì затвораìи иссëеäуеìоãо
устройства [19]. Эта особенностü у÷тена в квантовой
äиффузионно-äрейфовой ìоäеëи ПТ на ДГ. Графе-
новый канаë в ПТ преäставëяет собой квантовуþ
еìкостü, нахожäение которой осуществëяется при са-
ìосоãëасованноì рас÷ете эëектростати÷ескоãо по-
тенöиаëа. Наìи поëу÷ено выражение äëя нахожäения
коэффиöиента квантовой еìкости α в ПТ на ДГ, вхо-
äящеãо в рас÷ет эëектростати÷ескоãо потенöиаëа в
канаëе транзистора [17]. В ПТ на оäносëойноì ãра-
фене этот коэффиöиент иìеет фиксированное зна÷е-
ние. В ПТ на ДГ коэффиöиент квантовой еìкости α
позвоëяет у÷естü открытие запрещенной зоны Eg в
ãрафеновоì канаëе иссëеäуеìоãо прибора. Такиì об-
разоì, при посëеäуþщеì рас÷ете характеристик ис-
сëеäуеìоãо прибора у÷итывается то, ÷то канаë преä-
ставëяет собой äвухсëойный ãрафен. В работе при-
веäено сравнение расс÷итанных характеристик ПТ
на оäносëойноì ãрафене и ПТ на ДГ с указаниеì
преиìуществ посëеäнеãо, а также рас÷еты характе-
ристик ПТ на ДГ с разëи÷ныìи поäзатворныìи äи-
эëектрикаìи.
В ãетероструктурах на 2D-ìатериаëах набëþäа-

ется эффект резонансноãо туннеëирования [20, 21].
В нанотехноëоãиях при разработке совреìенных
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эëектронных устройств изу÷ение ìеханизìов токо-
переноса, в тоì ÷исëе и эффекта резонансноãо тун-
неëирования, иãрает важнуþ роëü. Отриöатеëüное
äифференöиаëüное сопротивëение (ОДС) и возìож-
ностü работатü при тераãерöовых ÷астотах явëяþтся
кëþ÷евыìи особенностяìи приборов на эффекте
резонансноãо туннеëирования. На воëüт-аìперных
характеристиках (ВАХ) таких приборов набëþäаþтся
пики иëи ступени.
Оäниì из саìых востребованных 2D-ìатериаëов

среäи äихаëüкоãениäов, таких как, наприìер, MoS2,
WSe2, MoSe2, WS2, явëяется MoS2 [22—24]. На прак-
тике поëу÷ены ãетероструктуры, соäержащие MoS2 и
преäставëяþщие интерес äëя созäания новых нано-
эëектронных приборов. В ÷астности, в структуре ãра-
фен/MoS2/ãрафен [25] нескоëüко атоìных сëоев
MoS2 иãраþт роëü потенöиаëüноãо барüера и ìоãут
бытü испоëüзованы в поëевых транзисторах. Гетерос-
труктуры на основе MoS2/WSe2, MoS2/SiO2 с верти-
каëüныì транспортоì ìожно испоëüзоватü äëя созäа-
ния РТД. Данная работа посвящена теорети÷ескоìу
изу÷ениþ характеристик ãетероструктур на основе
MoS2/WSe2 с вертикаëüныì транспортоì.
Также наìи быëа преäëожена ìоäификаöия ìо-

äеëи РТС, преäназна÷енная äëя ìоäеëирования ãе-
тероструктур, соäержащих 2D-ìатериаëы, с верти-
каëüныì транспортоì [1, 18, 26]. Моäеëü явëяется
коìбинированной и основана на саìосоãëасованноì
реøении уравнений Шреäинãера и Пуассона. Она
позвоëяет иссëеäоватü и анаëизироватü саìосоãëасо-
ванный потенöиаë, коэффиöиент прохожäения, ВАХ
приборных структур на основе 2D-ìатериаëов с вер-
тикаëüныì транспортоì.
Также в работе испоëüзована коìбинированная

ìоäеëü резонансно-туннеëüных äиоäов [27—29], ìо-
äифиöированная на сëу÷ай у÷ета вертикаëüноãо транс-
порта носитеëей заряäа и преäназна÷енная äëя ìоäе-
ëирования ãетероструктур, соäержащих GaN. С по-
ìощüþ разработанноãо проãраììноãо обеспе÷ения
проìоäеëированы структуры на основе ìатериаëüной
систеìы GaN/SiC с у÷етоì разëи÷ия в заäании ãете-
роãраниö Ga/Si и Ga/C.

Модели

Модель полевых транзисторов на двухслойном гра-
фене. В разäеëе кратко рассìотрена квантовая äиф-
фузионно-äрейфовая ìоäеëü ПТ на ДГ, которая преä-
ставëяет собой коìбинаöиþ физико-топоëоãи÷еской
и эëектри÷еской ìоäеëей. Особенностüþ ìоäеëи яв-
ëяется рас÷ет коэффиöиента квантовой еìкости при
нахожäении саìосоãëасованноãо потенöиаëа иссëе-
äуеìоãо прибора. Детаëüное описание ìоäеëи ПТ на
ДГ привеäено в работах [1, 17, 18].
Рассìотриì попере÷ное се÷ение ПТ на ДГ (сì.

рисунок). Иссëеäуеìый прибор иìеет äва затвора.
Верхний затвор отäеëен от канаëа тонкиì сëоеì äи-
эëектрика, а нижний затвор распоëожен на поäëож-
ке, отäеëенной от канаëа äиэëектрикоì нижнеãо за-
твора. При÷еì тоëщина верхнеãо äиэëектрика при-

ìерно в 10—30 раз ìенüøе тоëщины äиэëектрика
нижнеãо затвора. Поверх канаëа также распоëожены
сток и исток. Оäной из основных пробëеì в ПТ на оä-
носëойноì ãрафене быëо наëи÷ие токов уте÷ки в за-
крытоì состоянии ПТ. Дëя устранения этоãо неäо-
статка быëо преäëожено вìесто оäносëойноãо ãра-
фена испоëüзоватü äвухсëойный ãрафен в ка÷естве
провоäящеãо канаëа ПТ.
Моäеëü реаëизована в виäе проãраììноãо обеспе-

÷ения, преäназна÷енноãо äëя рас÷ета выхоäных и пе-
реäато÷ных характеристик ПТ на ДГ. Основной аëãо-
ритì ìоäеëи состоит из сëеäуþщих бëоков.

1. Бëок заäания исхоäных äанных структуры ис-
сëеäуеìоãо ПТ на ДГ.

2. Рас÷ет еìкостей верхнеãо и нижнеãо затворов.
3. Рас÷ет вертикаëüных поëей верхнеãо и нижнеãо

затворов, а также усреäненноãо поëя ПТ.
4. Рас÷ет открываеìой øирины запрещенной зо-

ны в ДГ осуществëяется по форìуëе [30]:

Eg = kD, (1)

k — параìетр ìоäеëи (k = 8,74•10–11 эВ•ì/В), D —
усреäненное поëе сìещения.

5. Рас÷ет остато÷ной пëотности носитеëей заряäа
в канаëе ПТ на ДГ [31]:

npud = kBT ln  +

+ ln , (2)

ãäе  — эффективная ìасса в ãрафене; $ — посто-
янная Пëанка, äеëенная на 2π; kB — постоянная Бо-
ëüöìана; T — теìпература окружаþщей среäы; Δ —
неоäнороäностü эëектростати÷ескоãо потенöиаëа в
канаëе.

6. Рас÷ет квантовой еìкости без у÷ета коэффиöи-
ента квантовой еìкости α.

7. Саìосоãëасованный рас÷ет эëектростати÷еско-
ãо потенöиаëа с у÷етоì коэффиöиента квантовой еì-
кости α.

Поперечное сечение двухзатворного ПГТ на основе графена: 
S — исток; G — верхний затвор; BG — нижний затвор; D —
сток; 1 — поäëожка; 2 — äиэëектрик нижнеãо затвора; 3 — äи-
эëектрик верхнеãо затвора; 4 — ìетаëë верхнеãо затвора; 5 —
ìетаëë нижнеãо затвора; 6 — ìетаëë истока и стока; 7 — оäно-
иëи äвухсëойный ãрафен
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Рассìотриì три сëу÷ая провоäиìости канаëа. Са-
ìосоãëасованный эëектростати÷еский потенöиаë ка-
наëа ПТ на ДГ qV расс÷итываеì соãëасно [17]:

qV = ;

α = 1 – , есëи qV ≥ Eg/2, (3)

α = 1 + , есëи qV ≤ –Eg/2,

α = 0, есëи –Eg/2 < qV < Eg/2,

ãäе q — заряä эëектрона; Cgt, Cgb — еìкости верхнеãо
и нижнеãо затворов; α — коэффиöиент квантовой
еìкости; Vteff — эффективное напряжение на верхнеì
затворе; Vbeff — эффективное напряжение на нижнеì
затворе; qV — эëектростати÷еский потенöиаë канаëа;
Va изìеняется в äиапазоне от 0 äо Vch, ãäе Vch — поë-
ное паäение напряжения в канаëе; L — äëина канаëа.
В первоì сëу÷ае, коãäа канаë ПТ, преäставëяþщий

собой ДГ, явëяется канаëоì n-типа, qV ≥ Eg/2. В этоì
сëу÷ае уровенü Ферìи перекрывает ìиниìуì зоны
провоäиìости. Во второì сëу÷ае, коãäа канаë ПТ
явëяется канаëоì p-типа провоäиìости, qV ≤ –Eg/2.
В этоì сëу÷ае уровенü Ферìи перекрывает ìаксиìуì
ваëентной зоны. В третüеì сëу÷ае, коãäа канаë обëа-
äает свойствоì бипоëярности, т.е. провоäиìостü ка-
наëа ìеняется от p-типа к n-типу, –Eg/2 < qV < Eg/2.
Рас÷ет реаëизуется саìосоãëасованно итераöионныì
ìетоäоì и проäоëжается äо тех пор, пока поправка
эëектростати÷ескоãо потенöиаëа не äостиãнет опре-
äеëенноãо зна÷ения.
Даëее нахоäиì сëеäуþщие веëи÷ины [1]:
8. Общая пëотностü ëиста ДГ [17, 32].
9. Скоростü насыщения [32].
10. Эффективная поäвижностü носитеëей заряäа

[1, 33]. Посëеäнþþ нахоäиì усреäнениеì зна÷ений
поäвижностей эëектронов и äырок. На заверøаþ-
щеì этапе опреäеëяеì пëотностü тока с у÷етоì со-
противëений на истоке и стоке в зависиìости от на-
пряжения на стоке при фиксированноì напряжении
на верхнеì затворе [1]:

Id = , (4)

ãäе W — øирина канаëа; μ — эффективная поäвиж-
ностü носитеëей заряäа в ДГ; Q — общая пëотностü
ëиста заряäа ëиста ãрафена; Vsat — скоростü насы-
щения.
Моäеëü реаëизована в виäе äвух проãраìì на язы-

ке Compact Visual Fortran и преäназна÷ена äëя ìоäе-
ëирования выхоäных и переäато÷ных характеристик
ПТ на ДГ.

Модель резонансно-туннельных структур на основе
2D-материалов. Моäеëü, испоëüзованная в äанной
работе, явëяется коìбинированной и основана на ре-
øении уравнений Шреäинãера и Пуассона [27, 28, 34]:

 = –q(ND – n), (5)

–  + Vψ = Eψ, (6)

ãäе εs — относитеëüная äиэëектри÷еская прониöае-
ìостü среäы; ε0 — äиэëектри÷еская прониöаеìостü
вакууìа; Φ — эëектростати÷еский потенöиаë; q — за-
ряä эëектрона; ND — конöентраöия ионизированных
äоноров; n — конöентраöия эëектронов; $ — приве-
äенная постоянная Пëанка; m* — эффективная ìасса
эëектрона; ψ — воëновая функöия; E — энерãия эëек-
трона; V — потенöиаëüная энерãия эëектрона.
Моäеëü аäаптирована äëя приборных структур с

вертикаëüныì транспортоì на основе разëи÷ных ìа-
териаëüных систеì. Прибор состоит из трех виäов
обëастей: контактов, приконтактных обëастей и ак-
тивной обëасти. Аëãоритì ìоäеëи вкëþ÷ает реøение
уравнения Шреäинãера в активной обëасти структу-
ры, а также реøение уравнения Пуассона в обëасти
ìежäу контактаìи. В резуëüтате саìосоãëасованноãо
реøения äанных уравнений нахоäиì потенöиаë. На
сëеäуþщеì этапе с у÷етоì найäенноãо на преäыäу-
щеì этапе саìосоãëасованноãо потенöиаëа реøается
тоëüко уравнение Шреäинãера äëя структуры с про-
извоëüныì ÷исëоì барüеров. В резуëüтате нахоäятся
воëновые функöии в зоне провоäиìости. Аппрокси-
ìаöия уравнения Пуассона äана в работе [34]. Рас-
сìотриì поäробнее аппроксиìаöиþ уравнения Шре-
äинãера (6) äëя внутренних узëов сетки пространс-
твенной äискретизаöии [34], а иìенно:

ψi – 1  + ψi  +

+ ψi + 1  = 0, (7)

а также äëя то÷ек ãраниö разäеëа:

ψi – 1  +

+ ψi  +

+  – E  +

+ ψi + 1  = 0. (8)
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В äанноì сëу÷ае испоëüзован сëеäуþщий виä
внутренних ãрани÷ных усëовий:

 = ,   = . (9)

Инäексаìи Г– и Г+ обозна÷ены зна÷ения в ãра-
ни÷ной то÷ке по разные стороны от ãраниöы разäеëа;
ψ — воëновая функöия; i — ноìер узëа сетки про-
странственной äискретизаöии; h — øаã сетки.
Оäноìерное уравнение Шреäинãера в стаöионар-

ноì сëу÷ае явëяется äифференöиаëüныì уравнениеì
второãо поряäка, сëеäоватеëüно, в то÷ках 0 и xn ìож-
но испоëüзоватü ãрани÷ное усëовие общеãо виäа:

 + aψ = b, (10)

ãäе a, b — коэффиöиенты, которые разëи÷ны äëя
то÷ек 0 и xn. На ãраниöах обëасти реøения воëно-
вые функöии заäаþтся как коìбинаöия паäаþщей
(проøеäøей) и отраженной воëн. Реøение уравне-
ния Шреäинãера в резуëüтате описанной коне÷но-
разностной аппроксиìаöии своäится к реøениþ сис-
теìы ëинейных аëãебраи÷еских уравнений относи-
теëüно ψ1, ψ2, ..., ψn – 1. В ìоäеëи резонансные уровни
энерãии нахоäят по коэффиöиенту прохожäения, ко-
торый вы÷исëяется на основе расс÷итанных воëно-
вых функöий. В резуëüтате с у÷етоì найäенноãо ко-
эффиöиента прохожäения опреäеëяется пëотностü то-
ка приборных структур с вертикаëüныì транспортоì,
вкëþ÷аþщих 2D-ìатериаëы.
Модель резонансно-туннельных диодов с верти-

кальным транспортом. Реаëизаöия преäëоженной ìо-
äеëи РТД, поäробное описание которой привеäено в
работе [35], со÷етает в себе поëукëасси÷еский и кван-
тово-ìехани÷еский поäхоäы с у÷етоì протяжености
приконтактных обëастей иссëеäуеìоãо устройства.
Систеìа уравнений Шреäинãера и Пуассона реøа-
ется с поìощüþ ìетоäа посëеäоватеëüной конöеп-
öии в öеëях нахожäения саìосоãëасованноãо потен-
öиаëа. На основе найäенных воëновых функöий рас-
с÷итывается коэффиöиент прохожäения иссëеäуеìой
ãетероструктуры. На заверøаþщеì этапе расс÷итыва-
ется пëотностü тока РТД с посëеäоватеëüныì тунне-
ëированиеì.
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In the paper models of perspective devices based on 2D-materials such as a quantum drift-diffusion model of field-effect tran-
sistors on bilayer graphene, model of resonant tunneling structures based on 2D-materials with vertical transport and model of
resonant tunneling diodes including GaN with vertical transport were proposed. Investigations of IV-characteristics of devise
structures including mono- and bilayer graphene, molybdenum dioxide, carbon silicide, wolfram diselenide, gallium nitride were
carried out with the using of proposed models.

In the part I the proposed models have been considered.
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