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Аннотация. В работе исследована апробация современных численных методов исследования 
электрофизических характеристик полупроводниковых приборов. С помощью диффузионно-
дрейфовой модели рассчитаны электрофизические характеристики выбранного транзистора. 
Также был разработан оригинальный программный код для моделирования баллистического 
электронного транспорта в нанотранзисторах (топологические размеры ~10 нм) с учетом дефек-
тов атомной структуры. Моделирование характеристик полевого нанотранзистора показало, что 
нарушение кристаллической структуры транзистора, приводит к деградации вольт-амперной 
характеристики.
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Abstract. The paper studies the testing of modern numerical methods for studying the electrophysical 
characteristics of semiconductor devices. Using the diffusion-drift model, the electrophysical char-
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acteristics of the selected transistor are calculated. An original program code was also developed for 
modeling ballistic electron transport in nanotransistors (topological dimensions of ~10 nm) taking into 
account defects in the atomic structure. Modeling the characteristics of a field-effect nanotransistor 
showed that a violation of the crystal structure of the transistor leads to degradation of the I–V curve.
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Введение

Полупроводниковые	приборы	(ПП)	стали	не-
отъемлемой	частью	жизни	человека:	практически	
любое	электронное	устройство	имеет	в	себе	мно-
жество	 транзисторов.	 С	 развитием	 промышлен-
ности	их	структура	становится	сложнее,	размеры	
меньше,	производство	дороже,	проявляются	новые	
физические	эффекты	и	предельные	свойства	ма-
териалов.	 Компьютерное	 моделирование	 же	 об-
ходится	намного	дешевле	и	требует	значительно	
меньшего	 времени.	 Численный	 расчет	 и	 подбор	
оптимальных	параметров	транзисторов	позволя-
ет	ускорить	разработку	новых	микросхем	за	счет	
сокращения	циклов	прототипирования	и	провер-
ки	работоспособности	прототипов	методом	проб	и	
ошибок.	Помимо	этого,	моделирование	позволяет	
рассчитать	характеристики	элементов,	структура	
которых	 настолько	 сложна,	 что	 их	 производство	
пока	не	представляется	возможным.

Моделированием	 электронного	 транспорта	 в	
полупроводниках	начали	заниматься	около	полу-
века	назад,	когда	ПП	имели	микронные	размеры.	
На	таких	масштабах	хорошо	работают	полукласси-
ческие	модели	для	описания	электронного	транс-
порта.	Все	они	в	той	или	иной	степени	опираются	
на	транспортное	уравнение	Больцмана	(Boltzmann	
Transport	Equation).	Среди	них	следует	упомянуть	
диффузионно-дрейфовую	 модель	 [1],	 гидроди-
намическую	модель	[2]	и	группу	методов	Монте-
Карло,	 основанных	 на	 моделировании	 движения	
частиц	[3—5].	Достаточно	подробное	описание	вы-
шеперечисленных	подходов	приведено	в	обзоре	[6].	
Область	применимости	полуклассических	моделей	
ограничивается	внизу	размерами	~100	нм.

Благодаря	непрерывно	продолжающейся	ми-
ниатюризации	элементной	базы,	на	сегодняшний	
день	 актуальны	 технологии	 создания	 ПП	 с	 раз-
мерами	порядка	десятков	нанометров.	При	таких	
размерах	значимую	роль	начинают	играть	кван-
товые	эффекты,	такие	как	дискретизация	(кван-
тование)	 энергии	 электрона	 и	 туннелирование	
через	 потенциальный	 барьер	 между	 затвором	 и	
кристаллом.	Электронный	транспорт	в	этом	случае	
имеет	 баллистический	 характер	 (т.	 е.	 без	 потерь	

энергии)	 и	 моделируется	 в	 рамках	 формализма		
Ландауэра—Бюттикера	(Landauer—Buttiker)	[7,	8].	
Существует	несколько	альтернативных	численных	
схем	 реализации	 формализма	 Ландауэра—Бют-
тикера,	но	наиболее	широко	используемым	явля-
ется	метод	неравновесных	функций	Грина	(Non-
Equilibrium Green’s Functions	—	NEGF),	который	
де-факто	 стал	 стандартом	 для	 моделирования	
электронного	транспорта	в	наносистемах.

Применимость	тех	или	иных	подходов	опреде-
ляется	размером	ПП:

-	 для	размеров	свыше	100	нм	хорошо	работает	
диффузионно-дрейфовая	модель;

-	 для	размеров	менее	20	нм	преобладает	бал-
листический	электронный	транспорт;

-	 для	промежуточных	размеров	применяется	
комбинация	вышеуказанных	подходов,	гидродина-
мическая	 модель	 или	 группа	 квартовых	 методов	
Монте-Карло.

Постановка задачи и метод решения

Полуклассический транспорт зарядов и диф-
фузионно-дрейфовая модель.	 Полуклассический	
транспорт	 зарядов	 в	 полупроводниках	 принято	
описывать	 с	 помощью	 диффузионно-дрейфовой	
модели,	построенной	на	основе	транспортного	урав-
нения	 Больцмана	 [6].	 Диффузионно-дрейфовая	
модель	формулируется	в	виде	системы,	состоящей	
из	трех	групп	уравнений.

Уравнение	переноса	для	плотностей	электрон-
ного	и	дырочного	тока:

Jn	=	qn(r)mnE	+	qDn∇n,	
	 	 (1)

Jp	=	qp(r)mpE	+	qDp∇p.	

Уравнения	 непрерывности	 для	 электронов	 и	
дырок:

	 	 (2)
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Уравнение	Пуассона:

	 	 (3)

E	=	-∇j,

где	 n	 и	 p	 —	 концентрация	 электронов	 и	 дырок,	
соответственно;	 Jn,p	 —	 ток;	mn,p	 —	 подвижность;		
Dn,p	 —	 коэффициент	 диффузии;	 Un,p	 —	 суммар-
ная	скорость	генерации/рекомбинации	носителей	
заряда;	ND

+,	NA
+	—	концентрация	доноров	и	акцеп-

торов;	q	—	элементарный	заряд;	j	—	электроста-
тический	потенциал.	

Нелинейная	 система	 дифференциальных	
уравнений	 (1)—(3)	традиционными	методами	ма-
тематической	физики	не	решается.	Для	получения	
самосогласованного	 решения	 применяются	 ите-
ративные	методы,	как	правило,	метод	Гуммеля	[9]	
или	метод	Ньютона	[10].	Детальное	описание	мате-
матической	модели	и	численного	метода	решения	
системы	уравнений	для	диффузионно-дрейфовой	
модели	методом	конечных	элементов	приводится	в	
диссертационных	работах	[11—13].

Баллистический транспорт носителей заряда в 
наносистемах и метод неравновесных функций Гри-
на.	При	рассмотрении	электронного	транспорта	в	
наносистемах,	как	правило,	используется	модель,	
состоящая	из	источника,	стока	и	проводящей	на-
носистемы,	находящейся	между	ними.	Источник	и	
сток	являются	макроскопическими	объектами	по	
сравнению	с	проводящей	наносистемой	и	играют	
роль	резервуаров,	в	которых	поддерживается	по-
стоянный	химический	потенциал.	Источник	и	сток	
соединяются	с	наносистемой	при	помощи	проводов	
(для	удобства	иногда	применяют	термины	«левый»	
и	«правый»	провод),	которые	также	имеют	макро-
скопические	размеры	и	не	влияют	на	квантовую	
проводимость	 наносистемы.	 Важным	 моментом	
является	 описание	 контакта	 между	 проводом	 и	
наносистемой.	 Следует	 также	 пояснить,	 что	 рас-
сматривается	 так	 называемый	 баллистический	
электронный	транспорт,	т.	е.	носители	заряда	дви-
жутся	без	диссипации	энергии,	а	длина	свободного	
пробега	электрона	превышает	длину	проводящей	
наносистемы.	

Более	подробно	особенности	баллистического	
электронного	транспорта	рассмотрены	в	книге	[14].	
Общая	концепция	метода	NEGF	заключается	в	том,	
что	проводящая	наносистема	и	контакты	задают-
ся	в	виде	матриц,	а	электронный	ток	получается	
из	 этих	 матриц	 с	 помощью	 определенной	 после-
довательности	 математических	 операций.	 Под-
робное	описание	NEGF	приведено	в	книгах	[14,	15].	
Общепринятый	подход	к	расчету	баллистического	
транспорта	в	наносистемах	(квантового	транспор-
та)	описан	в	книге	[14].	Этот	подход	базируется	на	
теории	Ландауэра	(Landauer),	в	которой	квантовый	

транспорт	 определяется	 рассеянием	 электронов.	
Вольт-амперная	характеристика	рассчитывается	
следующим	образом:

	
	 (4)

где	 T(E,V)	 —	 коэффициент	 пропускания	 (про-
хождения	 электрона);	 f1,2(E,V)	 —	 распределение	
Ферми—Дирака	(Fermi—Dirac)	для	электронов	на	
источнике	и	стоке.

Основная	 задача	 заключается	 в	 вычислении	
коэффициента	 пропускания	 T(E,V),	 который	 яв-
ляется	безразмерной	величиной.	Общей	практикой	
является	 использование	 метода	 неравновесных	
функций	Грина.	Этот	метод	задействует	матрич-
ное	представление	основных	физических	величин,	
включая	волновую	функцию	и	Гамильтониан	си-
стемы.	 Коэффициент	 пропускания	 вычисляется	
следующим	образом:

TM(E,V)	=	Trace(G1	×	G	×	G2	×	G+),

	
	 (5)

где	Γ1,2	—	матрицы	уширения,	описывающие	кана-
лы	проводимости	источника	и	стока;	G	—	матрица	
запаздывающей	 функции	 Грина;	Σ1,2(E,V)	 —	 ма-
трицы	 собственной	 энергии,	 описывающие	 взаи-
модействие	 с	 контактами;	 H(V)	 —	 Гамильтониан	
системы,	зависящий	от	потенциального	профиля	
наносистемы	 (псевдопотенциала);	 U,	 i	 —	 мнимая	
единица.

Результаты и обсуждение

Для	апробации	экспериментальных	и	расчет-
но-теоретических	методов,	рабочей	группой	было	
исследовано	два	транзистора	существенно	разных	
размеров.	В	первом	разделе	с	помощью	диффузи-
онно-дрейфовой	 модели	 изучается	 биполярный	
транзистор	 с	 максимальным	 размером	 порядка	
100	мкм.	А	во	втором	разделе	путем	моделирования	
баллистического	 транспорта	 изучается	 влияние	
атомных	 дефектов	 на	 электрические	 характери-
стики	полевого	транзистора	с	характерными	раз-
мерами	5	нм.

Изучение характеристик отдельного транзи-
стора.	Для	моделирования	характеристик	выбран-
ного	 транзистора	 был	 разработан	 оригинальный	
программный	код	решения	уравнений	диффузион-
но-дрейфовой	модели	методом	конечных	элемен-
тов.	Первым	шагом	была	проведена	качественная	
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верификация	разработанного	программного	кода	
на	 примере	 двумерного	 полевого	 транзистора,	
геометрическая	 структура	 которого	 показана	 на	
рис.	1,	 а.	 На	 рис.	 1,	 в	 и	 г	 видно,	 что	 при	 нулевом	
напряжении	 на	 затворе,	 канал	 между	 истоком	 и	
стоком	 закрыт,	 а	 ток	 практически	 отсутствует.	
При	 увеличении	 напряжения	 на	 затворе	 увели-
чивается	концентрация	носителей	заряда	между	
истоком	и	стоком,	т.	е.	канал	открывается,	что	при-
водит	к	росту	тока.

Моделирование ВАХ полевого нанотранзисто-
ра с учетом атомных дефектов его кристалличе-
ской структуры.	Моделирование	баллистического	
транспорта	в	нанотранзисторе	с	учетом	атомных	
дефектов	 его	 кристаллической	 структуры	 про-

водилось	 с	 помощью	 оригинального	 программ-
ного	 кода,	 реализующего	 трехмерную	 методику	
NEGF,	в	которой	атомная	структура	наносистемы	
и	 электростатический	 потенциал	 учитываются		
с	помощью	теории	функционала	плотности	(Density 
Functional Theory	—	DFT).

Метод	 NEGF	 в	 сочетании	 с	 псевдопотенциа-
лом,	описывающем	атомную	структуру	ПП,	позво-
ляет	моделировать	характеристики	ПП	с	учетом	
его	атомной	структуры	и	дефектов.	Для	иллюстра-
ции	такой	возможности	было	проведено	моделиро-
вание	ВАХ	полевого	транзистора,	имеющего	ту	же	
структуру,	что	и	в	предыдущем	разделе.	В	отличие	
от	предыдущего	раздела,	проводящий	кристалл	Si	
описывается	 псевдопотенциалом,	 полученным	 с	

Рис. 1. Геометрическая модель двумерного полевого транзистора (а), включая сетку разбиения на конечные элементы, и 
выходные ВАХ (б), а также распределение электронной плотности и электронного тока для моделируемого транзисто-
ра в закрытом (в) и открытом (г) состояниях

Fig. 1. Geometric model of a two-dimensional field-effect transistor (а), including a finite element mesh and output  
current-voltage characteristics (б), as well as the distribution of electron density and electron current for the simulated 
transistor in the closed (в) and open (г) states
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помощью	теории	функционала	плотности,	т.	е.	учи-
тывающем	его	атомную	структуру.	Размер	прово-
дящего	канала	(кристалла	Si)	был	выбран	11	×	3	×	2	
ячеек	кристаллической	решетки	(~5	×	1,5	×	1	нм3).

Было	проведено	две	серии	расчетов.	В	обеих	
сериях	 вычислялась	 величина	 тока	 между	 ис-
током	и	стоком,	как	функция	напряжения	на	за-
творе.	В	первом	случае	расчеты	проводились	для	
кристалла	кремния	с	идеальной	структурой,	а	во	
втором	 в	 середине	 канала	 искусственным	 обра-
зом	 была	 удалена	 часть	 атомов	 кремния	 (рис.	2).	
Удаление	 атомов	 проводилось	 по	 следующему	
алгоритму:	 для	 каждой	 из	 6-и	 ячеек	 в	 середине	
канала	был	удален	один	атом,	находящийся	в	се-
редине	верхней	грани	(на	рис.	2	удаленные	атомы	
показаны	красным).

Из	рис.	3	видно,	 что	 ВАХ	нанотранзистора	с	
идеальной	и	дефектной	кристаллической	структу-
рой	существенно	отличаются	друг	от	друга.	Даже	
удаление	относительно	небольшого	числа	атомов	
ведет	к	существенной	деградации	ВАХ.	Это	объ-
ясняется	тем,	что	при	удалении	атомов	полностью	
или	 частично	 блокируются	 некоторые	 каналы	
проводимости.	 В	 грубом	 приближении	 каналом	
проводимости	является	цепочка	атомов	кремния,	
ориентированная	в	направлении	между	истоком	и	
стоком.	При	удалении	даже	одного	из	атомов	этой	
цепочки	 эффективность	 электронного	 транспор-
та	по	ней	существенно	уменьшается.	Это	ведет	к	
уменьшению	 коэффициента	 пропускания	 всего	
кристалла	и	уменьшению	электрического	тока.

Таким	 образом	 показано,	 что	 наличие	 де-
фектов	 в	 атомной	 структуре	 может	 приводить	 к	
деградации	 характеристик	 полупроводниковых	
приборов.	На	качественном	уровне	это	согласуется	
с	экспериментальными	данными.

Заключение

Для	 моделирования	 функционирования	 от-
дельных	полупроводниковых	приборов		с	тополо-
гическими	 размерами	 90	 нм	 и	 выше	 разработан	
оригинальный	 трехмерный	 программный	 код	
решения	 уравнений	 диффузионно-дрейфовой	
модели	методом	конечных	элементов.	Для	созда-
ния	перспективных	устройств	с	топологическими	
размерами	 десятки	 нанометров	 актуально	 моде-
лировать	баллистический	электронный	транспорт.	
Для	этого	разработан	оригинальный	программный	
код,	реализующий	трехмерную	методику	расчета	
баллистического	электронного	транспорта	с	учетом	
атомной	структуры	на	основе	метода	неравновес-
ных	функций	Грина.
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