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Аннотация. При рассмотрении тепловых процессов многослойных наноструктур существенная 
часть энергии рассеивается на границах слоев, для учета этого фактора при моделировании 
используется сопротивление Капицы. В работе проведен расчет термического сопротивления на 
границе Si/SiO2 (альфа−кварц) структур для интервала температур до 567 К. Вычисления велись на 
основе моделей акустического и диффузного несоответствия. Полученные результаты, в частности, 
могут быть использованы при построении моделей теплопереноса в микроэлектронике.

Ключевые слова: сопротивление Капицы, термическое сопротивление, теплоперенос 
в наноструктурах
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Calculation of the Kapitza resistance at the silicon — 
alpha–quartz interface for various temperatures

K. K. Abgaryan1,2, , I. S. Kolbin1
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of the Russian Academy of Sciences, 44−2 Vavilova Str., Moscow 119333, Russia
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Abstract. When considering the thermal processes of multilayer nanostructures, a significant part of 
the energy is dissipated at the boundaries of the layers; to take this factor into account, the Kapitza 
resistance is used in the simulation. In this study, we calculate the thermal resistance at the Si/SiO2 
interface (alpha−quartz) structures for the temperature range up to 567 K. The calculations are car-
ried out based on the acoustic and diffuse mismatch models. The results obtained, in particular, can 
be used in constructing models of heat transfer in microelectronics.

Keywords: Kapitza resistance, thermal resistance, heat transfer in nanostructures
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Введение

В последнее время отрасль микроэлектроники 
добилась больших успехов в росте электронных 
характеристик полупроводников. Однако, из−за 
увеличения удельной мощности и уменьшения раз-
меров устройств, тепловыделение стало одним из са-
мых важных проблем, ограничивающих производи-
тельность и надежность проектируемых систем [1, 2]. 

При рассмотрении устройств масштабом по-
рядка длины свободного пробега носителя тепла 
(для полупроводников и диэлектриков это фононы 
— кванты колебательного движения атомов кри-
сталлов) перенос тепла в основном определяется 
теплопроводностью на границах раздела между 
соседними материалами, а не внутренними свой-
ствами материалов [3]. Количественное изменение 
температуры на границе определяется сопротив-
лением Капицы [4].

Точное вычисление термического сопротив-
ления является весьма сложной задачей, с другой 
стороны в ряде случаев достаточно воспользоваться 
сравнительно простыми методами: моделями аку-
стического и диффузного несоответствия. Первая 
основана на анализе переноса акустических волн 

через интерфейс, а вторая на анализе переноса фо-
нонов через интерфейс[5].

В работе приведен расчет термического сопро-
тивления для интерфейса Si/SiO2 (альфа−кварц), 
такая граница возникает, в частности, при проек-
тировании устройств с использованием технологии 
кремний на изоляторе (Silicon on Insulator — SOI).

Метод расчета

Для определения сопротивления Капицы на 
интерфейсе Si/SiO2 воспользуемся формулой [6] 
(обозначение 1 → 2 показывает направление тепло-
вого потока: от первого материала (кремний) ко 
второму (альфа−кварц):

 
 (1)

 

 (2)

 
 (3)
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где i — индекс материала (1 — Si, 2 — SiO2); j — ин-
декс ветви поляризации (1 — продольная, 2 и 3 — 
поперечные волны); vi,j — фононная скорость i−го 
материала j−й ветви поляризации; ħ ≈ 1,0545718 ×
× 10−34 Дж · с, постоянная Дирака; kB = 1,380649 ×
× 10−23 Дж/К, постоянная Больцмана; ω — угловая 
частота; ωD,i — частота Дебая для i−го материала; 
T — температура; θ — угол между направлением 
распространения фононов и нормалью к интерфей-
су; α — коэффициент переноса энергии упругими 
волнами.

Частота Дебая ωD может быть получена из тем-
пературы Дебая TD по формуле [7]:

 
 (4)

где температура Дебая TD при этом может быть вы-
числена как [7]:

 
 (5)

где h = 6,62607 · 10−34, постоянная Планка; n — число 
атомов в молекуле; NA = 6,02214076 · 1023 моль−1, по-
стоянная Авогадро; ρ — плотность; M — молярная 
масса; vm — скорость звука.

Скорость звука приближенно может быть вы-
числена как [7]:

 

 (6)

где vS — фононная скорость поперечной волны (v2, 
v3); vL — фононная скорость продольной волны (v1).

Стоит отметить, что, вообще говоря, плотность 
вещества зависит от температуры. Соответственно и 
температура Дебая и частота Дебая также зависимы 
от изменения температуры.

Расчет коэффициента α является весьма слож-
ной задачей, например стоит отметить работу [8], 

где задача решается через функцию Грина, однако 
на практике часто удовлетворительные результаты 
можно получить с помощью достаточно простых мо-
делей акустического и диффузного несоответствия. 
Для акустического несоответствия коэффициент 
может быть вычислен как [9]:

 

 (7)

из соотношения  (закон Снелла), 

выразим θ2 через θ1:

 
 (8)

При этом важно учесть, что для v1 < v2 су-
ществует критический угол θC, при котором для 
θ1 > θC параметр передачи обнуляется:

 
 (9)

Для модели диффузного несоответствия ко-
эффициент переноса энергии не зависит от угла θ 
и имеет вид [5]:

 

 (10)

 

 (11)

 

 (12)

 

 (13)

Рисунок. Зависимости термического сопротивления на границе Si/SiO2 (a) и SiO2/Si (б) от температуры

Figure. Dependences of thermal resistance at the Si/SiO2 (a) and SiO2/Si (б) interface on temperature

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ



220 Известия вузов. Материалы электронной техники. 2021. Т. 24, № 4     ISSN 1609-3577

Стоит также отметить, что данные модели, во-
обще говоря, можно использовать совместно [8]:

  (14)

где P — задаваемый параметр «зеркальности» ин-
терфейса, изменяющийся в интервале от 0 до 1.

Результаты и их обсуждение

Данные для альфа−кварца взяты из работы [10], 
промежуточные значения вычислены с помощью 
B−сплайна. Зависимости скоростей акустических 
волн для ветвей поляризации для кремния от тем-
пературы получены из [11], зависимость плотности 
от температуры получена из работы [12]. Проведен 
расчет термического сопротивления на основе мо-
делей акустического (AMM) и диффузного (DMM) 
несоответствия, результат представлен на рисунке 
для направлений Si/SiO2 (а) и SiO2/Si (б).

По полученным данным видно, что в зависи-
мости от направления значения отличаются суще-
ственно: приблизительно в 2 раза в области низких 
температур и более чем на порядок в области нор-
мальных и высоких.

Для сравнения можно привести работу [13], где 
авторы с использованием методов неравновесной 
молекулярной динамики получили для 300 К значе-
ние термического сопротивления 2,96 · 10−9 м2 · К/Вт. 
В публикации [14] с использованием молекулярной 
динамики получено значение 4,27 · 10−9 м2 · К/Вт, 
в статье [15] дается теоретическое значение терми-
ческого сопротивления 6,88 · 10−9 м2 · К/Вт. При этом, 
в настоящей работе значения для 300 К: 5,63 · 10−9 
и 6,082 · 10−9 м2 · К/Вт для моделей акустического и 
диффузного несоответствия, что говорит об адек-
ватной точности используемых моделей.

Заключение

В статье было рассчитано термическое сопро-
тивления на интерфейсе кремний−альфа кварц на 
основе моделей акустического и диффузного рассо-
гласования. Продемонстрировано, что в зависимости 
от направления теплового потока сопротивление 
Капицы для данных материалов существенно ва-
рьируется: для Si/SiO2 разница может достигать 
от 2 до более чем 10 раз. Полученные результаты 
могут представлять интерес при построении моде-
лей теплопереноса в микроэлектронике на основе 
технологии кремний на изоляторе.
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Аннотация. С помощью TCAD−моделирования исследовано влияние изменения параметров 
структуры FinFET, таких как размеры слоев затворного стека, форма ребра или уровни легирования, 
на электрические характеристики прибора.
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Abstract. Using TCAD modeling, the effect of changing FinFET structure parameters, such as gate stack 
layer sizes, rib shape, or doping levels, on the electrical characteristics of the device is investigated.
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Непрерывные работы по уменьшению раз-
меров элементов СБИС привели к переходу в про-
мышленном производстве от планарных MOSFET к 
трехмерным FinFET. Минимальный топологический 
размер данных приборов достигает уровня 7 нм [1, 2], 
в промышленном производстве активно применя-
ются технологии 14 нм [3] и более. Сложная форма 
и линейные размеры порядка единиц нанометров в 
значительной степени затрудняют эксперименталь-
ное исследование влияния структурных параметров 
этих транзисторов на электрические. При этом их 
паразитные значения сопротивления, индуктивно-
сти и емкости, вносимые схемой измерения, могут 
быть сопоставимы с внутренними параметрами са-
мого транзистора, что также вносит существенные 
погрешности в измерения. Поэтому большое зна-
чение при решении такого рода задач приобретает 
приборно−технологическое моделирование.

В рамках российско−китайского гранта была 
разработана TCAD−модель 8−fin FinFET с различ-

ными длинами канала и трапецеидальным ребром. 
Основой для модели послужили эксперименталь-
ные структуры производства Институтом микро-
электроники Китайской академии наук (IMECAS). 
Элементарная ячейка и сравнение смоделированных 
и измеренных сток−затворных ВАХ транзистора 
представлено на рис. 1. Погрешность модели не пре-
вышает 15 % [4].

На базе этой модели была проведена оценка 
влияния на электрические характеристики следу-
ющих параметров:

1. Уровень легирования ребра.
2. Уровень легирования областей сток/исток.
3. Толщины подзатворных диэлектриков.
Оценивалось влияние данных параметров на 

максимальный ток FinFET, крутизну характери-
стики, а также напряжение смещения. Анализ экс-
периментальных данных показал, что ток утечки 
при измерениях ведет себя нестабильно. Выяснить 
причины такого поведения и отразить их в модели 

Рис. 1. Элементарная ячейка (а) и сравнение эксперимента и 
моделирования (б) для 8−fin FinFET с длинами канала 30 
(1), 40 (2) и 60 (3) нм

Fig. 1. Unit cell (а) and comparison of experiment and simulation 
(б) for 8−fin FinFET with channel lengths of 30 (1), 40 (2) and 
60 (3) nm

a
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не представляется возможным, поэтому в рамках 
данной работы оценка влияния параметров струк-
туры на ток утечки не проводилась.

Результаты моделирования представлены на 
рис. 2 и 3.

С увеличением концентрации примеси в ребре 
увеличивается пороговое напряжение и уменьша-
ется максимальный ток. Это связано с тем, что не-
обходима более высокая концентрация неосновных 

Рис. 2. Зависимость параметров FinFET от концентрации в ребре: 
а — зависимость максимального тока; б — зависимость порогового напряжения

Fig. 2. Dependence of FinFET parameters on the concentration in the fin: (a) dependence of the maximum current, (б) dependence of 
the threshold voltage

носителей для образования инверсного слоя в под-
затворной области, а концентрация в полученном 
канале сильнее компенсируется исходной концен-
трацией примеси, увеличивая поверхностное со-
противление канала.

Концентрация примеси в областях сток/исток 
влияет лишь на максимальный ток. При этом из рис. 
3, а видно, что при концентрации менее 5 · 1019 см−3 
зависимость становится нелинейной. 

С увеличением эквивалентной толщины окисла 
растет пороговое напряжение и уменьшается мак-
симальный ток. Увеличение толщины окисла при-

Рис. 3. Зависимость электрических параметров FinFET 
от различных параметров структуры:
а — зависимость максимального тока от концентрации 
примеси в областях сток/исток; б — зависимость макси-
мального тока от эквивалентной толщины окисла; 
в — зависимость порогового напряжения от эквивалент-
ной толщины окисла

Fig. 3. Dependence of FinFET electrical parameters on structure 
parameters: (a) dependence of the maximum current on the 
impurity concentration in the drain/source regions, 
(б) dependence of the maximum current on the equivalent 
thickness of the oxide, (в) dependence of the threshold 
voltage on the equivalent thickness of the oxide
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водит к уменьшению емкости, а значит при том же 
значении напряжения на затворе в подзатворной 
области будет аккумулироваться меньший заряд и, 
как следствие, уменьшится концентрация носителей 
заряда в канале.

В целом, влияние рассмотренных параметров 
структуры на электропараметры аналогично тому, 
что можно наблюдать в традиционных MOSFET. 
Примечательно, что ни один из параметров не ока-
зал влияния на крутизну характеристики.

Другим важным фактором, оказывающим вли-
яние на параметры прибора, является форма ребра 
[5, 6]. Типичной является прямоугольная форма 
[7—10], однако встречаются также варианты [11] в 
форме трапеции [12—14]. Несовершенство техноло-
гии приводит к тому, что боковые грани ребра могут 
иметь разные размеры [15]. 

В рамках данной работы было рассмотрено два 
варианта структуры: трапецеидальный и прямоу-
гольный. Каждый вариант был смоделирован в двух 
исполнениях. В первом была установлена разница 
высот боковых стенок fin’а 8 нм (см. рис. 4), во втором 
разница высот отсутствовала. Размеры подбирались 
таким образом, чтобы высота ребра, а также его пе-
риметр оставались постоянны. Благодаря этому по-
стоянной осталась ширина канала FinFET, а значит 
любые изменения значения максимального тока в 
модели обусловлены иными факторами.

Задействованные при расчете модели физиче-
ских эффектов, сохранены без изменений. Сравне-
ние параметров, смоделированных FinFET приве-
дено в табл. 1.

Изменение формы fin’а на прямоугольную 
приводит к уменьшению порогового напряжения 
на 4 % по сравнению с трапецеидальной моделью. 
Причиной является различное распределение на-
пряженности электрического поля внутри fin’а. 
В прямоугольном fin’е боковые электрические по-
ля от противоположных стенок ребра эффективнее 
компенсируют друг друга, тем самым уменьшая 
боковую составляющую электрического поля, явля-
ющуюся причиной деградации подвижности носи-
телей заряда в полевых транзисторах. За счет этого 
также увеличивается и скорость переключения, из 
табл. 1 видно, что подпороговый наклон уменьшился 
на 7,5 %.

Наличие разницы высот боковых стенок fin’а 
приводит к изменению максимального тока, что свя-
зано с изменением ширины канала. Эти результаты 
согласуются с приведенными в [15].

Вместе с тем изменение формы fin’а значитель-
но сказывается на сложности модели и длитель-

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

Таблица 1

Сравнение параметров FinFET
Comparison of FinFET parameters

Разница 
высот

SS, 
мВ/декада

Vth, мВ Imax, мкА

0 72 78 239 249 31 27

8 нм 72 78 239 249 28,5 25

Рис. 4. Сравниваемые структуры FinFET
Fig. 4. Comparable FinFET structures
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ности расчета. Количество элементов расчетной 
сетки для fin’а прямоугольной формы значительно 
сократилось: с 56000 до 32000. Время расчета умень-
шилось на 50 %.

Для варианта с прямоугольным ребром без 
разницы высот боковых стенок снята зависимость 
параметров от ширины ребра. Результаты приве-
дены в табл. 2. 

Как видно из табл. 2, уменьшение ширины ребра 
сказывается на всех параметрах FinFET, приводит к 
росту максимального тока и ускоряет переключение 
транзистора, что также связано с компенсацией на-
пряженности бокового электрического поля внутри 
ребра транзистора. Это отражено на примере пря-
моугольных FinFET с шириной 45 и 10 нм на рис. 5.

Таким образом, по итогам работы можно за-
ключить, что поведение FinFET в зависимости 

от параметров физической структуры, таких как 
концентрации легирующей примеси или толщины 
подзатворных диэлектриков, в целом схоже с пове-
дением MOSFET.

Вместе с тем значительное влияние на электри-
ческие параметры этого типа транзисторов оказы-
вает форма ребра. Уменьшение размеров, в первую 
очередь ширины ребра, ускоряет переключение 
транзистора, увеличивает максимальный ток и 
уменьшает пороговое напряжение. 

Это связано с тем, что при уменьшении ши-
рины ребра происходит взаимная компенсация 
электрических полей от боковых стенок FinFET, 
которые являются главной причиной уменьшения 
подвижности носителей заряда в канале полевого 
транзистора.
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Аннотация. Статья рассматривает проблему разработки синхронных и самосинхронных (СС) 
цифровых схем, устойчивых к логическим сбоям. В синхронных схемах для обеспечения устойчи-
вости к однократному сбою традиционно используется принцип голосования 2−из−3, приводящий 
к увеличению аппаратных затрат в три раза. В СС−схемах, благодаря парафазному кодированию 
сигналов и двухфазной дисциплине функционирования, даже дублирование обеспечивает уровень 
защиты от логического сбоя в 2,1—3,5 раз выше, чем троированный синхронный аналог. Разработка 
новых средств высокоточного моделирования механизмов возникновения сбоев в микроэлектрон-
ных компонентах позволит получить более точные оценки сбоеустойчивости электронных схем.
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to ensure single failure, resulting in three times the hardware costs. In ST circuits, due to dual−rail 
signal coding and two−phase control, even duplication provides a soft error tolerance level 2.1 to 3.5 
times higher than the triple modular redundant synchronous counterpart. The development of new 
high−precision software simulating microelectronic failure mechanisms will provide more accurate 
estimates for the electronic circuits´ failure tolerance.
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Введение

Маскирование логических сбоев, возникающих 
из−за воздействия ядерных частиц, электромагнит-
ных импульсов, шумовых наводок и других причин, 
является важной задачей при решении проблемы 
надежности электронной аппаратуры. Под сбоем 
понимается изменение логического состояния вы-
хода элемента, вызванное одиночным событием, не 
приводящим к выходу из строя его активных ком-
понентов [1].

Обнаружение и маскирование сбоя в синхрон-
ных схемах обеспечивается с помощью сбоеустойчи-
вых кодов [2] или одновременной обработки входных 
данных несколькими параллельными идентичными 
устройствами с последующим выбором (голосова-
нием) правильного результата [3]. Сбоеустойчивый 
код рассчитан на парирование ограниченного под-
множества сбоев из всех возможных. С увеличением 
плотности размещения транзисторов на площади 
микросхемы целесообразность его применения 
уменьшается из−за появления множественных сбо-
ев при воздействии одиночной причины, на которые 
данный реализованный код не был рассчитан.

Принцип голосования обеспечивает надежное 
маскирование любого количества сбоев, возникших 
в минорном подмножестве каналов. Обычно приме-
няется принцип «2−из−3» [3], который гарантирует 
надежную работу схемы в условиях, когда в каж-
дый момент времени наблюдается не более одного 
логического сбоя. При большей интенсивности сбоев 
существует вероятность одновременного сбоя в двух 
и более каналах из трех, ведущего к критической 
ошибке. 

Безусловным преимуществом троированной 
схемы является принятие решения «на лету» и 
продолжение корректной работы при однократ-
ном логическом сбое в любом канале. Она также 
обеспечивает защиту от множественного сбоя в 
одном канале. 

Самосинхронные (СС) цифровые схемы [4], бла-
годаря двухфазному режиму работы и контролю 
завершения переключения схемы в текущую фазу, 
характеризуются не только независимостью поведе-
ния от задержек элементов, но и более высокой есте-
ственной устойчивостью к логическим сбоям [5—6], 
чем их синхронные аналоги. В работе [7] были пред-
ложены методы повышения уровня сбоеустойчи-
вости СС−схем, которые, однако, не обеспечивают 
полной защиты от сбоев. 

Данная статья посвящена исследованию воз-
можностей и способов построения стопроцентных 
сбоеустойчивых СС−схем и их сравнению с синхрон-
ными аналогами.

Обеспечение сбоеустойчивости СС–схем

Основным преимуществом действительно 
СС−схем является функциональная корректность 
их работы при любых задержках формирования и 
распространения внутренних и выходных сигналов 
за счет контроля завершения переключения всех 
элементов схемы в очередную фазу работы. Умень-
шение напряжения питания и/или повышение окру-
жающей температуры замедляет работу СС−схемы, 
но не нарушает корректности выполняемого ею ал-
горитма обработки данных. Свойство независимости 
от задержек элементов позволяет не ориентировать-
ся на наихудший случай и обеспечивает временную 
приостановку работы СС−схемы до окончания сбоя в 
случае его обнаружения. Но классическая СС−схема 
обнаруживает не все типы сбоев.

Самый простой способ обеспечения маскирова-
ния СС−схемой всех сбоев — ее дублирование [8], 
изображенное на рисунке. Два идентичных канала 
обрабатывают один набор входных данных Din. Их 
информационные выходы D1 и D2 сравниваются в 
схеме голосования «1−из−2» с целью выбора кор-
ректного результата Dout. При бессбойной работе на 
выход Dout передается выход D1 канала−1. Индика-
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торные выходы каналов I1 и I2 служат признаками 
готовности выходов каналов. Вход Req разрешает 
переключение данной СС−схемы в следующую 
фазу функционирования, а выход Ack подтверж-
дает успешное завершение переключения данной 
СС−схемы в текущую фазу.

Соответствующее топологическое проектирова-
ние СС−схемы обеспечивает защиту от сбоев типа 
«некорректное рабочее состояние» [6]. Тогда пораз-
рядное сравнение выходов D1 и D2 гарантирует обна-
ружение сбоя как состояния, не соответствующего 
текущей фазе работы СС−схемы. 

Дублированная СС−схема имеет два источника, 
которые в паре могут служить признаком коррект-
ности результата: два набора информационных вы-
ходов и два индикаторных выхода. Если они попарно 
совпадают, значит, обе половины схемы находятся 
в одном состоянии. В противном случае либо пере-
ключение какого−то канала еще не завершилось, 
либо где−то случился логический сбой.

Сравним вероятности появления логического 
сбоя в синхронной и СС−схеме, считая, что вероятность 
сбоя прямо пропорциональна площади топологической 
реализации схемы, а значит, и числу транзисторов в 
ней.

Сравнение обычных схем

Интенсивность сбоев λ в обычной схеме, не ис-
пользующей принципа голосования, можно оценить 
по формуле [3]:

λ = Nλ0α,

где N — число транзисторов в схеме; λ0 — плотность 
потока случайных воздействий (число воздействий 
в единицу времени), инициирующих сбой в одном 
транзисторе; α — вероятность сбоя при поврежде-
нии одного транзистора. Тогда отношение интенсив-

ностей KI сбоев синхронной схемы и ее СС−аналога 
будет иметь вид:

 
 (1)

где λS — интенсивность сбоев синхронной схемы; 
λST — интенсивность сбоев СС−схемы; NS — чис-
ло транзисторов синхронной схемы; NST — число 
транзисторов СС−схемы; αS — вероятность сбоя 
при повреждении одного транзистора синхронной 
схемы; αST — вероятность сбоя при повреждении 
одного транзистора СС−схемы; AR = NST/NS — ко-
эффициент избыточности аппаратуры СС−схемы по 
отношению к синхронной схеме.

Примем во внимание соотношение числа тран-
зисторов синхронного и СС−аналога в комбинаци-
онных схемах в наихудшем случае AR_C = 2,7 (из 
практики реализации комбинационных СС−схем 
разного типа), вероятности проявления сбоя αS1 = 0,5 
и αST1 = 0,156 [9]. Столь малая вероятность сбоя 
в СС−схеме обусловлена полнотой предложенного 
в [6] парафазного кодирования информационных 
сигналов, когда состояние, противоположное спей-
серу, не считается запрещенным, но индицируется 
как спейсер. Тогда для комбинационных синхронной 
и СС−схем:

 

 (2)

Для триггерных схем соотношение числа тран-
зисторов синхронного и СС−аналога равно AR_S = 1,5 
в наихудшем случае, как показывает сравнение их 
схемотехнических реализаций, вероятности прояв-
ления сбоя αS2 = 0,5 и αST2 = 0,17 [10]. Тогда:

 

 (3)

Рисунок. Сбоеустойчивая СС−схема

Figure. Fault−tolerant self−timed circuit
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Формулы (1)—(3) наглядно демонстрируют 
лучшую сбоеустойчивость СС−схем по сравнению 
с синхронными аналогами даже несмотря на их ап-
паратную избыточность.

Сравнение сбоеустойчивых схем

Оценим время бессбойной работы для сбоеу-
стойчивых вариантов троированной синхронной и 
дублированной СС−схем. В синхронной схеме ре-
зультат считается правильным, если он совпадает 
хотя бы у двух из трех блоков. Вероятность бессбой-
ной работы RM−of−N(t) для N одинаковых блоков до 
тех пор, пока как минимум M из них работают без 
сбоя, описывается уравнением [3]:

где R(t) — вероятность бессбойной работы одного 
блока.

Тогда в случае синхронной схемы с мажорити-
рованием (N = 3, M = 2) время бессбойной работы 
TFF−T составит [3]:

В дублированной СС−схеме N = 2, M = 1. Тогда 
время ее бессбойной работы:

С учетом формул (1)—(3), отношение времени 
бессбойной работы дублированной СС−схемы и 

мажоритарного варианта ее синхронного аналога 
составит:

или KTC = 2,14 для комбинационных схем и KTS =
= 3,53 для триггерных схем.

Таким образом, за счет присущего им маски-
рования одиночных логических сбоев СС−схемы в 
случае дублирования аппаратуры обеспечивают 
время бессбойной работы от 2,1 до 3,5 раз больше, 
чем их синхронные аналоги, реализующие прин-
цип троирования с мажоритированием результата. 
При этом в 1,5 раза уменьшается их избыточность 
по отношению к синхронному аналогу. Поэтому они 
являются перспективной альтернативой синхрон-
ным схемам для проектирования высоконадежных 
микроэлектронных устройств.

Приведенные оценки вероятностей проявле-
ния сбоя αS и αST получены эвристическим путем в 
предположении, что все ветви в «дереве» событий, 
порождаемом причиной логического сбоя, имеют 
равную вероятность наблюдения. Повысить точ-
ность оценок можно только на основе программных 
средств моделирования механизмов возникновения 
сбоев в микроэлектронных компонентах.

Заключение

1. Синхронные схемы с голосованием типа 
«N−из−M» не обеспечивают защиту от часто повто-
ряющихся одиночных и множественных сбоев.

2. В первом приближении дублированная СС−
схема обладает в 2,1—3,5 раза лучшей устойчиво-
стью к сбоям, чем троированный синхронный аналог.

3. Разработка новых программных средств 
моделирования механизмов возникновения сбоев в 
микроэлектронных компонентах позволит получить 
более точные оценки сбоеустойчивости электронных 
схем и разработать более эффективные сбоеустой-
чивые решения.

Библиографический список

1. Викторова В.C., Лубков Н.В., Степанянц А.С. Ана-
лиз надежности отказоустойчивых управляющих вы-
числительных систем. М.: Институт проблем управления 
РАН; 2016. 117 с. https://www.ipu.ru/sites/default/files/
card_file/VLS.pdf (дата о бращения: 08.06.2021).

2. Alagoz B.B. Boolean Logic with Fault Tolerant Cod-
ing. OncuBilim Algorithm and Systems Labs. 2009. V. 09, 
Art. No 03. 

3. Dubrova E. Fault−tolerant design. KTH Royal Insti-
tute of Technology, Krista, Sweden, 2013, Springer, 185 p. 
https://doi.org/10.1007/978-1-4614-2113-9

4. Zakharov V., Stepchenkov Y., Diachenko Y., Rogdest-
venski Y., Self−Timed Circuitry Retrospective. International 
Conference Engineering Technologies and Computer Science 
EnT. Moscow (Russia), 24–27 June 2020, pp. 58—64.

5. Stepchenkov Y.A., Kamenskih A.N., Diachenko Y.G., 
Rogdestvenski Y.V., Diachenko D.Y. Fault−tolerance of self−
timed circuits. 10th International Conference on Depend-
able Systems, Services, and Technologies (DESSERT), 2019. 
https://doi.org/10.1109/DESSERT.2019.8770047

6. Stepchenkov Y.A., Kamenskih A.N., Diachenko Y.G., 
Rogdestvenski Y.V., Diachenko D.Y. Improvement of the 
natural self−timed circuit tolerance to short−term soft errors. 
Advances in Science, Technology and Engineering Systems 
Journal. 2020; 5(2): 44—56. https://doi.org/10.25046/aj050206

7. Зацаринный А.А., Степченков Ю.А., Дьячен-
ко Ю.Г., Рождественский Ю.В. Самосинхронные схемы 
как база создания высоконадежных высокопроизводи-
тельных компьютеров следующего поколения. Матери-
алы II Международной конференции «Математическое 
моделирование в материаловедении электронных ком-



 233МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

Зацаринный Александр Алексеевич — доктор техн. 
наук, главный научный сотрудник, заместитель директора, 
Федеральный исследовательский центр «Информатика и 
управление» Российской академии наук, ул. Вавилова, д. 44, 
корп. 2, Москва, 119333, Россия; https://orcid.org/0000-0002-
8872-2774; e−mail: AZatsarinny@ipiran.ru

Степченков Юрий Афанасьевич — канд. техн. наук, заве-
дующий отделом, Федеральный исследовательский центр 
«Информатика и управление» Российской академии наук, ул. 
Вавилова, д. 44, корп. 2, Москва, 119333, Россия; https://orcid.
org/0000-0003-4784-7519; e−mail: YStepchenkov@ipiran.ru

Дьяченко Юрий Георгиевич — канд. техн. наук, старший 
научный сотрудник, Федеральный исследовательский центр 
«Информатика и управление» Российской академии наук, ул. 
Вавилова, д. 44, корп. 2, Москва, 119333, Россия; https://orcid.
org/0000-0003-0212-4931; e−mail: diaura@mail.ru

Рождественский Юрий Владимирович — канд. техн. 
наук, ведущий научный сотрудник, Федеральный исследо-
вательский центр «Информатика и управление» Российской 
академии наук, ул. Вавилова, д. 44, корп. 2, Москва, 119333, 
Россия; e−mail: YRogdest@ipiran.ru

Alexandеr A. Zatsarinny — Dr. Sci. (Eng.), Chief Researcher, 
Deputy Director, Federal Research Center “Computer Science 
and Control” of the Russian Academy of Sciences, 44−2 Vavilova 
Str., Moscow 119333, Russia; https://orcid.org/0000-0002-8872-
2774; e−mail: AZatsarinny@ipiran.ru

Yury A. Stepchenkov — Cand. Sci. (Eng.), Department Head, 
Federal Research Center “Computer Science and Control” of 
the Russian Academy of Sciences, 44−2 Vavilova Str., Moscow 
119333, Russia; https://orcid.org/0000-0003-4784-7519; 
e−mail: YStepchenkov@ipiran.ru

Yury G. Diachenko — Cand. Sci. (Eng.), Senior Researcher, 
Federal Research Center “Computer Science and Control” of 
the Russian Academy of Sciences, 44−2 Vavilova Str., Moscow 
119333, Russia; https://orcid.org/0000-0003-0212-4931; e−
mail: diaura@mail.ru

Yury V. Rogdestvenski — Cand. Sci. (Eng.), Leading Researcher, 
Federal Research Center “Computer Science and Control” of 
the Russian Academy of Sciences, 44−2 Vavilova Str., Moscow 
119333, Russia; e−mail: YRogdest@ipiran.ru

Информация об авторах / Information about the authors

Поступила в редакцию 24.12.2021; поступила после доработки 11.01.2022; принята к публикации 21.01.2022
Received 24 December 2021; Revised 11 January 2022; Accepted 21 January 2022

понентов» (ММMЭК–2020). 19–20 октября 2020, Москва. 
М.: МАКС Пресс; 2020: 114—116 . https://doi.org/10.29003/
m1535.MMMSEC-2020/114-116

8. Monnet Y., Renaudin M., Leveugle R. Hardening 
techniques against transient faults for asynchronous circuits. 
11th IEEE International Conference: On−Line Testing Sym-
posium, 2005. https://doi.org/10.1109/IOLTS.2005.30

9. Степченков Ю.А., Дьяченко Ю.Г., Рождествен-
ский Ю.В., Морозов Н.В., Степченков Д.Ю., Дьячен-
ко Д.Ю. Устойчивость самосинхронного конвейера к 
логическим сбоям в комбинационной части. Системы 
и средства информатики. 2020; (3(30)): 49—55. https://

doi.org/10.14357/08696527200305; http://selftiming.ru/
new/2020/12/07/ustojchivost-samosinhronnogo-konvejera-
k-logicheskim-sboyam-v-kombinaczionnoj-chasti (дата об-
ращения: 08.06.2021).

10. Соколов И.A., Степченков Ю.А., Дьяченко Ю.Г., 
Рождественский Ю.В. Повышение сбоеустойчивости са-
мосинхронных схем. Информатика и ее применения. 
2020; 14(4): 63—68. https://doi.org/10.14357/19922264200409; 
http://selftiming.ru/new/2021/02/01/povyshenie-
sboeustojchivosti-samosinhronnyh-shem (дата обращения: 
08.06.2021).

References

1. Viktorova V.S., Lubkov N.V., Stepanyants A.S. Reli-
ability analysis of fault-tolerant control computing systems. 
Moscow: Institute for Control Problems of the Russian Acad-
emy of Sciences; 2016. 117 p. (In Russ.). https://www.ipu.ru/
sites/default/files/card_file/VLS.pdf (accessed: 08.06.2021).

2. Alagoz B.B. Boolean Logic with Fault Tolerant Cod-
ing. OncuBilim Algorithm and Systems Labs. 2009. V. 09, 
Art. No 03. 

3. Dubrova E. Fault−tolerant design. KTH Royal Insti-
tute of Technology, Krista, Sweden, 2013, Springer, 185 p. 
https://doi.org/10.1007/978-1-4614-2113-9

4. Zakharov V., Stepchenkov Y., Diachenko Y., Rogdest-
venski Y., Self−Timed Circuitry Retrospective. International 
Conference Engineering Technologies and Computer Science 
EnT. Moscow (Russia), 24–27 June 2020, pp. 58—64.

5. Stepchenkov Y.A., Kamenskih A.N., Diachenko Y.G., 
Rogdestvenski Y.V., Diachenko D.Y. Fault−tolerance of self−
timed circuits. 10th International Conference on Depend-
able Systems, Services, and Technologies (DESSERT), 2019. 
https://doi.org/10.1109/DESSERT.2019.8770047

6. Stepchenkov Y.A., Kamenskih A.N., Diachenko Y.G., 
Rogdestvenski Y.V., Diachenko D.Y. Improvement of the 
natural self−timed circuit tolerance to short−term soft errors. 
Advances in Science, Technology and Engineering Systems 
Journal. 2020; 5(2): 44—56. https://doi.org/10.25046/aj050206

7. Zatsarinny A.A., Stepchenkov Yu.A., Diachen-
ko Yu.G., Rogdestvenski Yu.V. Self-timed circuits as a basis 
for developing next generation high-reliable high-perfor-
mance computers. Proceedings of the international confer-
ence “Mathematical modeling in materials science of elec-
tronic components” (ICM3SEC–2020). October 19–20, 2020, 
Moscow. Moscow: MAKS Press; 2020: 114—116 . (In Russ.). 
https://doi.org/10.29003/m1535.MMMSEC-2020/114-116

8. Monnet Y., Renaudin M., Leveugle R. Hardening 
techniques against transient faults for asynchronous circuits. 
11th IEEE International Conference: On−Line Testing Sym-
posium, 2005. https://doi.org/10.1109/IOLTS.2005.30

9. Stepchenkov Yu.A., Diachenko Yu.G., Rogdestven-
ski Yu.V., Morozov N.V., Stepchenkov D.Yu., Diachenko D.Yu. 
Self−timed pipeline immunity to soft errors in its combina-
tional part. Systems and Means of Informatics. 2020; (3(30)): 
49—55. (In Russ.). https://doi.org/10.14357/08696527200305; 
http://selftiming.ru/new/2020/12/07/ustojchivost-samos-
inhronnogo-konvejera-k-logicheskim-sboyam-v-kombinac-
zionnoj-chasti (accessed: 08.06.2021).

10. Sokolov I.A., Stepchenkov Yu.A., Diachenko Yu.G., 
Rogdestvenski Yu.V. Improvement of self-timed circuit soft 
error tolerance. Informatics and Applications. 2020; 14(4): 
63—68. (In Russ.). https://doi.org/10.14357/19922264200409; 
http://selftiming.ru/new/2021/02/01/povyshenie-sboeusto-
jchivosti-samosinhronnyh-shem (accessed: 08.06.2021).



234 Известия вузов. Материалы электронной техники. 2021. Т. 24, № 4     ISSN 1609-3577

Известия высших учебных заведений. Материалы электронной техники. 2021. Т. 24, № 4. C. 234—241. 
DOI: 10.17073/1609-3577-2021-4-234-241

© 2021 National University of Science and Technology MISiS. 
This is an open access article distributed under the terms of the Creative Commons Attribution License 
(CC-BY 4.0), which permits unrestricted use, distribution, and reproduction in any medium, provided the original 
author and source are credited.

* Статья подготовлена по материалам доклада, представленного на III–й международной конференции 
«Математическое моделирование в материаловедении электронных компонентов», Москва, 25–27 октября 
2021 г.

УДК 621.315:004.94
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Аннотация. Микроэлектроника относится к числу отраслей промышленности, которые в последние 
десятилетия развиваются рекордно быстрыми темпами. Важнейшую роль в развитии цифровой 
экономики играет разработка и организация производства нового поколения микроэлектронных 
датчиков внешних воздействий и микросистем на их основе. В связи с необходимостью эксплуа-
тации таких устройств в различных условиях, включая широкие температурные интервалы, опре-
деление диапазонов их надежной работы является актуальной задачей. Тепловые исследования 
проводились с применением построенной ранее двухуровневой математической модели полевого 
датчика Холла (ПДХ) на основе гетероструктуры «кремний на изоляторе» (КНИ). Представлены ре-
зультаты расчетных и экспериментальных исследований влияния температуры на характеристики 
ПДХ КНИ. Показана возможность функционирования датчика в широком диапазоне температур. 
Проведена параметрическая идентификация разработанной авторами математической модели 
по экспериментальным данным. Определена функция чувствительности электрического тока к 
изменению температуры. Предложенный подход позволяет оценить требуемую чувствительность 
датчика для определения температуры с заданной точностью.

Ключевые слова: полевой датчик Холла, кремний на изоляторе, гетероструктура, математиче-
ское моделирование
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Abstract. Microelectronics is one of the industries that have been developing at a record pace in 
recentdecades. The most important role in the development of the digital economy is played by the 
development and organization of the production of a new generation of microelectronic sensors of 
external influences and microsystems based on them. Due to the need to operate such devices under 
various conditions, including wide temperature ranges, determining the ranges of their reliable op-
eration is an urgent task. Thermal studies are carried out using the previously constructed two−level 
mathematical model of a Hall field sensor (HFS) based on a silicon−on−insulator (SOI) heterostructure. 
The results of computational and experimental studies of the influence of temperature on the charac-
teristics of the SOI HFS are presented. The possibility of operation of the sensor in a wide temperature 
range is shown. Parametric identification of the mathematical model developed by the authors based 
on the experimental data is carried out. The sensitivity function of the electric current to temperature 
change is determined. The proposed approach makes it possible to estimate the required sensitivity 
of the sensor to determine the temperature with the given accuracy.

Keywords: Hall field sensor, silicon−on−insulator, heterostructure, mathematical modeling
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Введение

Работа продолжает цикл исследований авторов 
по моделированию полупроводниковых гетеро-
структур [1—4]. Развивается разработанная ранее 
двухуровневая математическая модель полевого 
датчика Холла (ПДХ) на основе гетероструктуры 
«кремний на изоляторе» (КНИ) [5]. 

На сегодняшний день классические датчики 
Холла на основе кремния практически достигли 
своих предельных параметров, таких как пороговая 
чувствительность, рабочая температура, диапазон 
рабочих частот, радиационная стойкость. В то же 
время развитие сенсорной техники, которое про-
должается ускоренными темпами [6—8], требует 
повышения характеристик магнитосенсоров. Реше-
ние этой проблемы может осуществляться путем 
использования для создания датчиков Холла новых 
КНИ−структур [6—13]. Такие структуры представ-
ляют собой трехслойную систему, в которой тонкий 
рабочий слой кремния отделен от подложки слоем 
диэлектрика. КНИ−технология позволяет улуч-

шить свойства датчиков Холла, поскольку она дает 
возможность трансформировать традиционный 
датчика Холла, являющийся пассивным элемен-
том резистивного типа, в активный элемент тран-
зисторного типа. Это обусловлено тем, что скрытый 
диэлектрик КНИ−структуры и Si−подложка могут 
быть использованы в системе «металл—диэлек-
трик—полупроводник» (МДП), позволяющей управ-
лять проводимостью кремниевого слоя с помощью 
полевого эффекта. 

Одним из важных достоинств ПДХ, изготов-
ленного на КНИ−структуре, является возмож-
ность его работы в широком диапазоне рабочих 
температур. Физически это обусловлено тем, что 
в отличие от стандартных кремниевых датчиков 
Холла [14], где рабочая область отделена от подлож-
ки р—n−переходом, в ПДХ КНИ рабочая область 
расположена на слое диэлектрика (SiO2), скрытого 
в кремниевой пластине. С ростом температуры в 
стандартном датчике начинается утечка тока че-
рез р—n−переход, поэтому максимальная рабочая 
температура таких датчиков обычно не превосхо-

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ
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дит 423 К. В то же время в ПДХ КНИ диэлектрик 
структуры надежно подавляет утечку носителей 
заряда из подложки. Причиной, ограничивающей 
рабочую температуру, является лишь термогенера-
ция электронов и дырок непосредственно в рабочем 
теле элемента. Наличие диэлектрического слоя в 
КНИ−структуре, который препятствует утечке тока 
в подложку, позволяет ПДХ работать в диапазоне от 
гелиевых (криогенных) температур до температур 
порядка 600 К [15, 16]. 

Ранее авторами была разработана двухуровне-
вая локально−одномерная вычислительная модель 
для расчета полевых датчиков Холла на основе 
КНИ−структуры с двумя управляющими затворами 
[5]. На первом уровне решается серия одномерных 
уравнений Шредингера—Пуассона, описывающих 
распределение плотности носителей заряда поперек 
гетероструктуры в различных сечениях. Полу-
ченная информация передается на второй уровень, 
где осуществляется расчет токовых характеристик 
элемента. 

Ниже рассмотрены вопросы параметрической 
идентификации двухуровневой модели по экспе-
риментальным данным в широком диапазоне тем-
ператур. 

Математическая модель

Полевой датчик Холла представляет собой ге-
терогенную структуру, состоящую из двух слоев 
диэлектрика, между которыми расположен слой 
легированного кремния, образующий проводящий 
канал. На боковых гранях канала расположены два 
омических контакта (1, 2) для измерения ЭДС Хол-
ла. Подробное описание ПДХ дано в работах [5, 10]. 
Структурная схема датчика представлена на рис. 1. 

С точки зрения математического моделирова-
ния можно выделить три основных составляющих: 

− расчет распределения плотности заряда в 
гетероструктуре; 

− расчет подвижности носителей заряда;
− расчет электрического тока в проводящем 

канале. 

Соответствующая математическая модель под-
робно описана в работе [5]. Здесь приведем основные 
уравнения модели. 

Модель, описывающая распределения плотно-
сти заряда поперек гетероструктуры, представляет 
собой систему уравнений Шредингера и Пуассона: 

 
  (1)

 
 

 (2)

   (3)

 
  (4)

 
  (5)

Здесь Ei, ψi(z) — энергетические уровни и соответ-
ствующие им волновые функции; n(z) — электрон-
ная плотность; h — постоянная Планка; e — заряд 
электрона; m* — эффективная масса электрона; EF 
— положение уровня Ферми; ϕ(z) — электростати-
ческий потенциал; ε — диэлектрическая постоянная 
материала; ∆Ec — сдвиг зоны проводимости матери-
ала; kB — постоянная Больцмана; T — температура. 
Функция u(z) описывает распределение легирую-
щих примесей в системе, Nd(z), Na(z) — концентрации 
донорной и акцепторной примесей. 

На границах системы (z = 0, z = H, где H — об-
щая толщина слоистой структуры) задаются усло-
вия равенства нулю волновых функций:

 ψ(0) = 0; ψ(H) = 0. (6)

Граничные условия для уравнения Пуассона 
имеют вид 

 ϕ(0) = ϕb0 + ϕg0; ϕ(H) = ϕbH + ϕgH. (7)

Здесь ϕb — потенциальный барьер в прикон-
тактном слое, граничащим с затвором; ϕg — смеще-
ние потенциала вследствие приложенного напря-
жения на затворе. 

Подробное описание алгоритмов решения за-
дачи (1)—(7) дано в работах [1—3]. 

Выражение для расчета электрического тока в 
проводящем канале записывается следующим об-
разом [17]:

 

 (8)

где L, W — длина и ширина кремниевого канала со-
ответственно; u = vg – v; vg — значение потенциала 
на затворе; v — текущее значение потенциала в ка-

Рис. 1. Структурная схема полевого датчика Холла (ПДХ)

Fig. 1. Structural diagram of the Hall field sensor (HFS)
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нале; vd — потенциал стока; vs — потенциал источ-
ника (полагается равным нулю); µ — подвижность 
электронов в канале; N — слоевая концентрация 

электронов в канале .

Для адекватного отражения результатов изме-
рений в вычислительных экспериментах требуется 
соответствующая настройка параметров модели. 
Центральным моментом в настройке является 
определение зависимости подвижности носителей 
заряда, входящей в выражение для расчета элек-
трического тока в проводящем канале, от локаль-
ного напряжения и температуры. Прямой расчет 
подвижности затруднен из−за отсутствия надеж-
ных данных по интенсивностям различных видов 
рассеяния электронов. Поэтому целесообразным 
представляется использование аппроксимационной 
зависимости, построенной по экспериментальным 
данным. Ранее мы использовали простую эмпири-
ческую зависимость, включающую локальную раз-
ность потенциалов:

где µ0 — объемная подвижность носителей за-
ряда, которая для кремния принимается равной 
0,13 м2/(В · с); α — фактор уменьшения подвиж-
ности [18]. Такой подход позволил получить согла-
сование с экспериментальными вольт−амперными 
характеристиками для определенных напряжений 
на затворах. Однако расширение диапазона изме-
нения напряжений требует более точной аппрокси-
мационной модели. С этой целью в модель введена 
зависимость подвижности от слоевой концентрации 
электронов в проводящем канале. При учете влия-
ния температуры на подвижность принципиальным 
является тот факт, что при используемых в ПДХ 
уровнях легирования кремния изменение темпера-
туры практически не отражается на слоевой кон-
центрации электронов. Таким образом, выражение 
для подвижности может быть представлено в муль-
типликативном виде:

µ(T, N) = µ(T)G(N).

Для функции G(N) естественной представля-
ется степенная параметризация G(N) ∝ Np. Хоро-
шее согласование с экспериментальными данными 
в широком диапазоне напряжений питания и на-
пряжений на затворах дает показатель степени 
p = –1/3. 

Для параметризации функции µ(T) примем в 
рассмотрение следующие факты. Известно, что в 
примесных полупроводниках при низких темпера-
турах преобладает рассеяние электронов на ионах 
примеси. Оно, главным образом, лимитирует под-

вижность электронов, которая при данном виде рас-
сеяния может быть представлена в виде 

µa = aTα.

Здесь α > 0, т. е. функция подвижности являет-
ся возрастающей. Для объемных полупроводников 
показатель степени α = 3/2.

При повышении температуры все большую роль 
начинает играть рассеяние электронов на тепловых 
колебаниях кристаллической решетки. Подвиж-
ность электронов при таком виде рассеяния может 
быть представлена убывающей степенной зависи-
мостью

µb = bT–β,

где β > 0. Для объемных полупроводников показа-
тель степени β также принимается равным 3/2. 

Таким образом, имеют место две противоречи-
вые тенденции в поведении подвижности электронов 
при изменении температуры, что может приводить 
к появлению максимума на кривой зависимости 
подвижности от температуры. Об этом свидетель-
ствуют представленные экспериментальные дан-
ные, согласно которым, максимальная подвижность 
наблюдается при температурах 80—120 К. 

Для определения итоговой подвижности будем 
использовать правило Маттисена: 

Переходя к относительным величинам, полу-
чим

 

или 

где µ*, T* — опорные значения подвижности и тем-
пературы.

В процессе параметрической идентификации 
модели необходимо определить значения пара-
метров α, β, c, а также значение подвижности при 
опорных значениях температуры и концентрации 
носителей заряда.

Результаты расчетов 
и экспериментов

Температурные исследования проводили на из-
мерительной установке (рис. 2), которая позволяет 
измерять характеристики ПДХ в диапазоне темпе-
ратур от 77 до 600 К.

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ
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В экспериментах варьировали значения на-
пряжения питания, напряжения на затворах и 
температуры. Получены вольт−амперные, сток−
затворные и холл−затворные характеристики ПДХ 
(рис. 3—5).

Результаты проведенных температурных ис-
следований позволяют сделать вывод о возможности 
функционирования ПДХ КНИ в широком диапазоне 
температур с сохранением работоспособности.

Приведенные экспериментальные данные ис-
пользовались для параметрической идентификации 

БП2
Vg1

Измеритель
температуры
(термопара)

БП1
Vd

Азотный креостат

мкА мВ
Vh

ПДХ КНИ

Нагре-
ватель

Блок питания
нагревателя

БП3
Vg2

Рис. 2. Блок−схема установки для температурных измерений характе-
ристик ПДХ (а) и нагреватель со специальной колодкой для фикса-
ции ПДХ КНИ и катушка

Fig. 2. Block diagram of the installation for temperature measurements of 
the characteristics of the HFS (a) and a heater with a special block for 
fixing the SOI HFS and a coil (б)

a

б

Рис.  3. Вольт−амперные характеристики при различных ра-
бочих температурах T, К:
1 — 78; 2 — 298; 3 — 410; 4 — 600.
Vg1 = Vg2 = 9 В

Fig. 3. Volt−ampere characteristics at different operating tem-
peratures T, K: (1) 78; (2) 298; (3) 410; (4) 600. 
Vg1 = Vg2 = 9 V

Рис. 4. Сток−затворные характеристики при различных рабо-
чих температурах T, К:
1 — 78; 2 — 298; 3 — 410; 4 — 600.
Vd = 9 B, Vg = Vg1 = Vg2

Fig. 4. Drain−gate characteristics at various operating tempera-
tures T, K: (1) 78; (2) 298; (3) 410; (4) 600. 
Vd = 9 V, Vg = Vg1 = Vg2

модели подвижности носителей заряда. Параметри-
ческий анализ показал, что значения относительной 
подвижности γ, близкие к наблюдаемым в экспери-
ментах, получаются при следующих параметрах: 
α = 1, β = 1,5, c = 2,5 · 10−5.

Результаты параметрической идентификации 
модели подвижности носителей заряда представ-
лены на рис. 6. Экспериментальные данные при 
каждой температуре усреднялись по реализациям, 
в которых менялись напряжение питания и напря-
жения на затворах. Из рис. 6 видно хорошее согла-
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сование расчетных и экспериментальных данных 
при температурах выше 150 К. При низких темпе-
ратурах наблюдается различие: расчетная кривая 
демонстрирует более интенсивное убывание под-
вижности при уменьшении температуры. При этом 
количественное различие в диапазоне температур 
60—100 К не превышает 15 %. 

Как отмечалось выше, для проведения рас-
четов требуется знать значение подвижности при 
опорных значениях температуры и концентрации 
носителей заряда. Эта величина также может быть 
идентифицирована по экспериментальным дан-
ным. Применительно к рассматриваемому ПДХ 

в качестве опорного значения подвижности берется 
0,13 м2/(В · с), что соответствует объемной подвиж-
ности носителей заряда при комнатной температуре 
и концентрации носителей 1015 м−3. 

На рис. 7 показаны рассчитанные с использо-
ванием найденных параметров сток−затворные ха-
рактеристики ПДХ при различных температурах. 
Сравнение с графиками на рис. 4 показывает хоро-
шее согласование расчетных и экспериментальных 
кривых при высоких температурах (кривые 2—4). 
При низких температурах (кривая 1) расчетная ха-
рактеристика проходит выше экспериментальной, 
что связано с более высокой относительной подвиж-
ностью в этой области (см. рис. 6). 

Представленный подход позволяет оценить воз-
можность использования ПДХ в качестве датчика 
температуры. С этой целью вычислим чувствитель-
ность тока к изменению температуры, продиффе-
ренцировав зависимость γ(T):

График функции чувствительности η(T) при-
веден на рис. 8. 

Таким образом, можно оценить требуемую чув-
ствительность датчика для определения температу-
ры с заданной точностью. 

Заключение

Экспериментальные исследования токовых 
характеристик ПДХ позволяют сделать вывод о 
возможности функционирования ПДХ КНИ в ши-
роком диапазоне температур с сохранением рабо-
тоспособности.

Рис. 5. Холл−затворные характеристики при различных рабо-
чих температурах T, К:
1 — 78; 2 — 298; 3 — 410; 4 — 600.
Vd = 9 B, Vg = Vg1 = Vg2

Fig. 5. Hall−shutter characteristics at various operating tempera-
tures T, K: (1) 78; (2) 298; (3) 410; (4) 600. 
Vd = 9 V, Vg = Vg1 = Vg2

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

Рис. 6. Зависимость относительной подвижности от темпе-
ратуры. 
Сплошная кривая — расчет; « » — эксперимент

Fig. 6. Dependence of relative mobility on temperature. The solid 
curve is the calculation;  is the experiment

Рис. 7. Расчетные сток−затворные характеристики при раз-
личных температурах T, К:
1 — 78; 2 — 298; 3 — 410; 4 — 600

Fig. 7. Estimated drain−gate characteristics at various tempera-
tures T, K: (1) 78; (2) 298; (3) 410; (4) 600
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Проведена параметрическая идентификация 
разработанной авторами математической модели по 
экспериментальным данным. Предложена аппрок-
симационная зависимость подвижности носителей 
заряда от температуры и концентрации. Результаты 
расчетов согласуются с экспериментальными дан-
ными в широком диапазоне температур, напряже-
ний питания и напряжений на затворах. 

Определена функция чувствительности элек-
трического тока к изменению температуры. Такой 
подход позволяет оценить требуемую чувствитель-
ность датчика для определения температуры с за-
данной точностью.
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Учет пористости материала в модели временного пробоя 
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Аннотация. В работе выполнено имитационное моделирование процессов диффузии ионов 
меди в low−k диэлектрик между двумя близлежащими медными линиями. Получено, что увели-
чение времени диффузии иона в материале с пористостью 30 %, радиусом пор 1 нм (для входных 
параметров, указанных в статье) за счет увеличения диффузионного пути можно оценить в 16 %. 
При этом совместный учет эффекта увеличения электрического поля на краях пор и уменьшения 
энергии активации диффузии приводит к уменьшению времени до пробоя на 26 % относительно 
плотного материала.
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Abstract. In this work, simulation modeling of processes of the diffusion of copper ions in low−k 
dielectric between two neighboring copper lines is performed. It was found that an increase in 
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the diffusion time of an ion in a material with a porosity of 30% and a pore radius of 1 nm (for the 
input parameters specified in the work) due to an increase in the diffusion path can be estimated 
at 16%. Moreover, the combined consideration of the effect of an increase in the electric field at 
the edges of the pores and a decrease in the diffusion activation energy leads to a decrease in 
the time to breakdown by 26% relatively dense material.
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МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

Введение

Временной пробой диэлектрика (Time −
Dependent Dielectric Breakdown — TDDB), соглас-
но международной дорожной карте для устройств 
и систем (International Roadmap for Devices and 
Systems — IRDS 2020), является одной из основ-
ных проблем, приводящих к отказу сверхбольших 
интегральных схем (СБИС) [1]. В системе медной 
металлизации для технологий 90 нм и ниже основ-
ной причиной снижения надежности СБИС явля-
ются диффузия и дрейф ионов меди в low−k диэ-
лектрик (пористый OSG — диоксид кремния SiO2, 
в матрице которого часть связей Si—O замещена 
связями Si—CH3 и добавлена искусственная пори-
стость [2]) под действием внешнего электрического 
поля [3, 4]. Для технологий с проектными нормами 
32 нм и ниже обычно рассматривается временной 
пробой диэлектрика между двумя близлежащими 
металлическими линиями (Intermetal Dielectric — 
IMD), так как толщина IMD значительно меньше, 
чем толщина диэлектрика, разделяющего уровни 
системы металлизации. 

Стоит отметить, что временной пробой диэлек-
трика устанавливает ограничение на минимальное 
пространство между соседними линиями для опре-
деленного low−k материала, вызывая замедление 
масштабирования значения диэлектрической про-
ницаемости.

Описание модели расчета временного пробоя 
пористого low−k диэлектрика

Одной из перспективных моделей для оценки 
времени до пробоя пористого low−k диэлектрика 
является модель, основанная на расчете изменения 
концентрации ионов металла на границе межслой-

© 2021 National University of Science and Technology MISiS. 
This is an open access article distributed under the terms of the Creative Commons Attribution License 
(CC-BY 4.0), which permits unrestricted use, distribution, and reproduction in any medium, provided the original 
author and source are credited.

Статья подготовлена по материалам доклада, представленного на III–й международной конференции 
«Математическое моделирование в материаловедении электронных компонентов», Москва, 25–27 октября 
2021 г.

ный диэлектрик/low−k диэлектрик [5, 6]. Причиной 
TDDB в этой модели полагается формирование про-
водящего слоя ловушек, соединяющего близлежа-
щие металлические линии, что впоследствии при-
водит к существенному увеличению тока. Ловушки 
являются центрами локализации туннелирующих 
электронов из электродов, и расстояние между ними 
определяется как ri,j = C(x,y,t)–1/2 [6]. Таким образом, 
наибольшее расстояние между ловушками соответ-
ствует минимальной концентрации ионов меди (Cmin) 
в слое диэлектрика. Пробой происходит в области 
максимального расстояния между ловушками при 
достижении Cmin некого порогового значения (на-
пример, величины предельной растворимости ионов 
меди в диэлектрике).

Основными недостатками описанной в указан-
ных работах модели являются отсутствие явного 
учета пористости и размера пор low−k диэлектрика 
в диффузионно−дрейфовом уравнении движения 
ионов металла в материале, а также ограниченный 
температурный диапазон. Далее в работе будут 
рассмотрены положения, позволяющие ввести в 
указанную модель параметры пористости low−k 
диэлектрика.

Расчет временного пробоя пористого 
low−k диэлектрика

Схематичное изображение моделируемой 2D 
системы представлено на рис. 1 (требуемые входные 
параметры для расчета времени до пробоя пред-
ставлены вверху рисунка; рассматривается движе-
ние ионов меди только в слое диэлектрика).

Нормированную (на величину растворимости 
ионов меди в диэлектрике) минимальную концен-
трацию ионов  можно определить, исходя 
из уравнения диффузии и дрейфа ионов меди 
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в электрическом поле (1) и граничными условиями 
на электродах (2) [7].

 
 (1)

  (2)

Для расчета изменения входных параметров в 
модели оценки времени до пробоя диэлектрика при 

введении пористости в качестве плотного материала 
будет рассмотрен диоксид кремния SiO2. Предполо-
жим, что введение пористости в плотный SiO2 будет 
имитировать пористый OSG low−k диэлектрик. Дан-
ное приближение в отношении пористого OSG low−k 
диэлектрика обусловлено тем, что метильные CH3 
группы преимущественно расположены на стенках 
пор. Дополнительно, не рассматривается движение 
ионов меди внутри пор. В упрощенной модели, под 

Рис. 1. Схематичное изображение моде-
лируемой 2D системы (требуемые 
входные параметры модели 
указаны вверху рисунка)

Fig. 1. Schematic representation of the 
simulated 2D system (the required 
model input parameters are indicated 
at the top of the figure)

Входные параметры: T — температура; D — коэффициент диффузии 
атомов металла в диэлектрик; E — напряженность электрического поля 

в промежутке междумедными линиями

Рис. 2. Изменение диффузионного пути иона меди в материале диэлектрика с введением пористости: 
а — без учета наличия соединений между порами; б — с учетом соединений между порами (синяя стрелка (1) —диффузи-
онный путь иона в материале без пор; красные стрелки (2) — направление движение иона в присутствии пористости)

Fig. 2. Change in the diffusion path of the copper ion in the dielectric material with the introduction of porosity:
a — without taking into account the presence of connections between the pores; б — taking into account connections between 
pores (blue arrow (1) is diffusion path of an ion in a material without pores; red arrows (2) is direction of ion movement in the 
presence of porosity)

a

б
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порами мы будем понимать сферы, имеющие посто-
янный радиус, и их соединения между собой, запол-
ненные воздухом. В качестве факторов, влияющих 
на изменение времени до пробоя диэлектрика с вве-
дением пористости, рассматриваются следующие 
предположения, указанные далее.

С введением пористости в материал диффузи-
онный путь иона увеличивается в π/2 раз, так как 
вместо расстояния 2r (диаметр поры, где r — радиус 
поры) ему необходимо пройти расстояние πr (поло-
вину длины дуги поры). Пояснения представлены 
на рис. 2.

Полный диффузионный путь L* иона в мате-
риале пористого диэлектрика можно представить 
следующим образом:

 
L* = VSp + (1 − V)Sm, (3)

где V — значение пористости материала; Sp — часть 
диффузионного пути на краях пор; Sm — часть диф-
фузионного пути в материале (см. рис. 2, а).

Таким образом, диффузионный путь иона в 
материале с пористостью 30 % и радиусом пор 1 нм 
относительно диффузионного пути L в непористом 
диэлектрике равен:

 
 (4)

Дополнительно, в предположении, что при ве-
личине пористости V ≈ 30 % и радиусе пор 1 нм гео-
метрические размеры соединения можно примерно 
оценить как 0,1×4,5 нм2 увеличение диффузионного 
пути (с учетом поправки на сглаженность траекто-
рии движения иона меди) составляет (см. рис. 2, б):

 
 (5)

При введении пористости в материал происхо-
дит увеличение напряженности внешнего электри-
ческого поля на краях пор относительно величины 
поля в плотном материале. На рис. 3 приведено мо-
делирование распределения электрического поля 
в материале SiO2 с пористостью 30 %, радиусом пор 
1 нм и приложенной разностью потенциалов 3,63 В 
при толщине 50 нм.

Из рис. 3 видно, что области повышенного элек-
трического на краях пор для материала с пористо-
стью 30 % и радиусом пор 1 нм не перекрываются. 
Исходя из расчетов, также получено, что область 
краевого эффекта (область движения иона меди в 
повышенном электрическом поле) для пор размера 
порядка единиц нанометров составляет примерно 
40 % от половины длины окружности поры.

Заключительным фактором, связанным с вве-
дением пористости в материал, рассматривается по-
нижение энергии активации диффузии ионов меди 
за счет внешнего электрического поля. В работе [8] 
показано, что величина энергии активации диффу-
зии ионов меди в SiO2 уменьшается в направлении 
поля и определяется выражением:

 
 (6)

где Ea
* — величина энергии активации диффузии в 

присутствии внешнего поля; q — заряд иона меди; 
b — величина диффузионного прыжка из одной 
потенциальной ямы в соседнюю яму (2,2 нм [8]).

В итоге, выражение для расчета коэффициента 
диффузии с поправкой на изменение энергии акти-
вации во внешнем электрическом поле принимает 
следующий вид:

 

  (7)

Моделирование проводилось в программе 
COMSOL Multiphysics® методом конечных эле-
ментов (процесс расчета подробно описан в [5, 6]) 
со следующими входными параметрами: V = 30 %, 
r = 1 нм, разность потенциалов 3.63 В, температу-
ра 398 К, энергия активации 0,93 эВ [9], множитель 
перед экспонентой в законе Аррениуса для коэф-
фициента диффузии 1,68 · 10−14 м2/с [10], расстояние 
между линиями 50 нм.

Получено, что увеличение времени диффузии 
иона в материале (с учетом квадратичной зависи-
мости времени диффузии от диффузионной длины 
[11]) за счет увеличения диффузионного пути можно 
оценить в 16 %, а совместный учет эффекта увеличе-
ния электрического поля на краях пор и уменьшения 
энергии активации диффузии приводит к уменьше-
нию времени до пробоя на 26 % относительно плот-
ного материала.

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

Рис. 3. Распределение электрического поля в материале SiO2 
с пористостью 30 %, радиусом пор 1 нм и приложенной 
разностью потенциалов 3,63 В при толщине 50 нм

Fig. 3. Distribution of the electric field in a SiO2 material with 
a porosity of 30%, a pore radius of 1 nm and an applied 
potential difference of 3.63 V at a thickness of 50 nm
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Заключение

Проведены оценки влияния явного учета пори-
стости материала на численное значение временного 
пробоя low−k диэлектрика ионами меди. Получено, 
что увеличение времени диффузии иона в матери-
але с пористостью 30 %, радиусом пор 1 нм за счет 
увеличения диффузионного пути можно оценить 

в 16 %, а совместный учет эффекта увеличения 
электрического поля на краях пор и уменьшения 
энергии активации диффузии приводит к умень-
шению времени до пробоя на 26% относительно 
плотного материала. В дальнейшем планируется 
провести калибровку полученных результатов на 
экспериментальных структурах.
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Аннотация. В работе проведен анализ различных подходов к задаче экстракции параметров эм-
пирической модели мемристора. Приводится описание особенностей процесса экстракции для 
модели модификации подвижности мемристора, а также предлагается оригинальный вариант 
алгоритма экстракции, основанный на оптимизационном алгоритме Нелдера—Мида с целевой 
функцией, основанной на расчете признаков исследуемой вольтамперной характеристики. Прово-
дится сравнение предложенного алгоритма с двумя другими — с целевой функцией, основанной 
на симметрической разности площадей модельной и экспериментально полученной вольтампер-
ных характеристик и с целевой функцией, основанной на MSE между точками рассматриваемых 
вольтамперных характеристик. Сравнение проводится по критерию фиксированного бюджета 
с помощью специализированного программного средства. Предложенный алгоритм экстракции 
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Ключевые слова: мемристор, экстракция, оптимизация, модель мемристора

Благодарности: Авторы работы благодарят Д.А. Жевненко, Ф.П. Мещанинова и В.С. Кожевникова 
за неоценимый вклад в подготовке статьи.

Для цитирования: Шамин Е.С., Горнев Е.С. Анализ и сравнение различных подходов к экстрак-
ции параметров модели мемристора. Известия вузов. Материалы электрон. техники. 2021; 24(4): 
248—254. https://doi.org/10.17073/1609-3577-2021-4-248-254

Известия высших учебных заведений. Материалы электронной техники. 2021. Т. 24, № 4. C. 248—254. 
DOI: 10.17073/1609-3577-2021-4-248-254

© 2021 National University of Science and Technology MISiS. 
This is an open access article distributed under the terms of the Creative Commons Attribution License 
(CC-BY 4.0), which permits unrestricted use, distribution, and reproduction in any medium, provided the original 
author and source are credited.

Краткое сообщение подготовлено по материалам доклада, представленного на III–й международной кон-
ференции «Математическое моделирование в материаловедении электронных компонентов», Москва, 
25–27 октября 2021 г.



 249

Analysis and comparison of different approaches 
to the extraction of parameters of the memristor model

E. S. Shamin1,2, , E. S. Gornev1,2

1 Moscow Institute of Physics and Technology (National Research University), 
9 Institutskiy Lane, Dolgoprudny, Moscow Region, 141701, Russia

2 Molecular Electronics Research Institute, JSC, 
6−1 Academician Valieva Str., Moscow, Zelenograd 124460, Russia

 Corresponding author: eshamin@niime.ru

Abstract. The paper analyzes various approaches to the problem of extracting the parameters of an 
empirical memristor model. A description of the features of the extraction process for the memristor 
mobility modification model is given, and an original version of the extraction algorithm is proposed, 
based on the Nelder—Mead optimization algorithm with an objective function based on the calcula-
tion of features of the studied current−voltage characteristic. The proposed algorithm is compared 
with two others — with an objective function based on the symmetric difference between the areas 
of the model and experimentally obtained current−voltage characteristics and with an objective func-
tion based on the MSE between the points of the considered current−voltage characteristics. The 
comparison is carried out according to the criterion of a fixed budget using a specialized software 
tool. The proposed extraction algorithm is not inferior to the other two in accuracy, while offering the 
possibility of fine tuning.
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Введение

Мемристор — сравнительно новое микро-
электронное устройство. Первая успешная ре-
ализация мемристора датируется 2008−м годом 
[1] и задача построения его полной физически 
обоснованной модели дог сих пор не решена [2]. 
В связи с этим большинство существующих на 
данный момент моделей мемристоров являют-
ся эмпирическими. Один из основных вопросов, 
возникающих при работе с эмпирическими мо-
делями мемристора является вопрос экстракции 
модельных параметров из эксперимента. Для 
экстракции применяются различные методы 
описанные в работах [3, 4], однако чаще всего эта 
операция проводится посредством применения 
алгоритмов оптимизации, или, иначе, с помощью 
аппроксимации экспериментального контура 
моделью. Такая операция в зависимости от слож-
ности выбранного алгоритма, целевой функции, 
модели мемристора и экспериментальных дан-

ных (например, даже в рамках одного устройства 
может присутствовать значительный разброс 
значений напряжения переключения в разных 
рабочих циклах [5]) может занимать значитель-
ное время.

На сегодняшний день вопрос выбора опти-
мального алгоритма оптимизации — задача в об-
щем смысле не решенная [6]. Все существующие 
наработки по этой тематике несут исключительно 
рекомендационный характер. Более того, как ука-
зано в работе [7], эффективность алгоритмов и их 
параметров неразрывно связана с задачей, для 
которой они применяются. Таким образом, иссле-
дования, направленные на улучшение качества 
аппроксимации в каждом конкретном случае 
имеют важное прикладное значение. Иначе гово-
ря, решение вопроса сравнения качества работы 
различных алгоритмов экстракции параметров 
эмпирических моделей мемристора из экспери-
ментальных данных является крайне актуаль-
ным и полагается главной целью данной работы.
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Обзор простейших алгоритмов экстракции и 
особенностей их применения

Первое, о чем стоит задуматься — это ин-
струментарий для анализа работы рассматрива-
емой модели мемристора и, в частности, алгорит-
мов экстракции ее параметров. К рассмотрению 
предлагается оригинальное программное сред-
ство под названием Visualizer, интерфейс кото-
рого представлен на рис. 1. Данный инструмент 
удобен для сравнения различных алгоритмов 
решения задачи экстракции между собой. Также 
его можно использовать для исследования взаи-
мосвязей между параметрами рассматриваемой 
модели мемристора и особенностями соответ-
ствующих им вольтамперных характеристик.

С помощью функционала, предоставляемого 
Visualizer, можно получить следующие данные:

− отклик вида ВАХ рассматриваемой модели 
мемристора на изменение ее параметров;

− динамическая визуализация изменения 
ВАХ прямо в процессе оптимизации;

− оптимальные параметры модели для им-
портируемого экспериментального контура;

− сводная таблица результатов оптимизации 
расписанная поитерационно;

− значения стандартных и импортируемых 
целевых функций;

− время, затраченное на оптимизацию.
Проанализируем работу двух наиболее 

очевидных алгоритмов экстракции параметров 
модели мемристора на примере модели моди-
фикации подвижности [8], основанной на модели 
Yakopcic C. et al. [9]. Важно отметить, что в рамках 
данной работы будут рассматриваться только 
алгоритмы поиска локальных минимумов ввиду 
того, что не всегда корректно проводить сравне-
ние алгоритмов поиска глобальных минимумов, а 

алгоритмы поиска локальных минимумов всегда 
можно глобализовать. Для простоты сравнения 
оба рассматриваемых алгоритма будут на осно-
ве Нелдера—Мида [10], но с разными целевыми 
функциями (рис. 2):

1. Целевая функция на основе симметриче-
ской разности площадей (нормированный на пло-
щадь, заметаемую экспериментальным конту-
ром, результат операции XOR между площадями, 
заметаемыми экспериментальным и модельным 
контуром);

2. Целевая функция на основе MSE между 
200 точками обрабатываемых контуров.

При запуске оптимизаций становится более 
ясна специфика задачи — алгоритм экстракции 
в работе с рассматриваемой системой диффе-
ренциальных уравнений (моделью мемристора) 
сталкивается с множеством практически равно-
значных локальных минимумов, причем это не 
зависит от выбора целевой функции. Дополни-
тельно не редка ситуация, когда алгоритм схо-
дится в нежелательный минимум — модельная 
ВАХ, или один из ее лепестков, схлопывается в 
прямую. Это так же обусловлено особенностями 
исследуемой модели. 

Отдельной сложностью является слабая 
чувствительность ВАХ к изменению параметров 
модели при некоторых их значениях. Ввиду этих 
проблем не редкими являются резкие изменения 
целевых функций, что обуславливает выбор ал-
горитма Нелдера—Мида в качестве основного для 
рассмотрения.

Последняя рассматриваемая особенность 
задачи, связана уже с исследуемыми алгорит-
мами и относится к невозможности адресовать 
конкретные особенности обрабатываемых экспе-
риментальных контуров — если, например, алго-
ритм оптимизации схлопнул левую ветку ВАХ, 

Рис. 1. Интерфейс программного средства Visualizer

Fig. 1. Visualizer interface
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Рис. 2. Визуализация целевой функции на основе симметрической разности площадей (а) и на основе MSE между точками 
рассматриваемых контуров (б)

Fig. 2. Visualization of the objective function based on the symmetric area difference (a) and based on the MSE between the points 
of the considered contours (б)

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ В МАТЕРИАЛОВЕДЕНИИ ЭЛЕКТРОННЫХ КОМПОНЕНТОВ

Рис. 3. Визуализация критерия фиксированной цели (значе-
ния целевой функции) и фиксированного бюджета (за-
траченного времени) [6]

Fig. 3. Visualization of the criterion of a fixed target (objective 
function value) and a fixed budget (time spent) [6]

или плохо обработал область переключения — 
это никак не исправишь подстройкой алгоритма.

Сравнение алгоритмов будем проводить по 
критерию фиксированного бюджета, описанному 
в [6] (рис. 3). Под бюджетом в данном случае под-
разумевается затраченное на оптимизацию вре-
мя. Этот критерий выгодно использовать ввиду 
того, что в рамках конкретной задачи нас боль-
ше интересует не точность аппроксимации, а ее 
скорость. Для получения показательных резуль-
татов будем сравнивать алгоритмы для частного 
случая ВАХ, отображенных на рис. 1. Сравнение 
будем проводить по значениям функции сим-

метрической разности площадей, как наиболее 
показательной.

Как видно из рис. 4, алгоритм с целевой функ-
цией на основе симметрической разности площа-
дей намного быстрее решает задачу экстракции. 
Это является очень важным, если его применение 
подразумевает обработку десятков тысяч экспе-
риментально полученных переключений.

Оригинальный алгоритм экстракции 
и анализ его работы

Как уже было упомянуто, применение обоих 
вышеописанных алгоритмов не дает возможности 
адресовать конкретные особенности обрабатыва-
емых экспериментальных контуров, что является 
крайне важным для некоторых задач. 

Решение этой проблемы легло в основу раз-
работки оригинального алгоритма экстракции 
параметров модели мемристора. Новый алго-
ритм должен был отрабатывать аналогично или 
не на много хуже аналога с целевой функцией 
на основе симметрической разности площадей, 
при этом предоставляя широкий функционал по 
модификации.

Очевидной идеей была реализация алгорит-
ма на основе признаков ВАХ. С помощью про-
граммного средства Visualizer было проведено 
выделение признаков ВАХ, наиболее подвержен-
ных изменениям при варьировании параметров 
рассматриваемой модели. Каждому признаку 
был приписан вес, после чего была составлена 
целевая функция для задачи экстракции, в ос-
нове которой лежит суммирование отношений 

a б
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признаков экспериментальной и модельной ВАХ 
в степени приписанных каждому признаку весов. 
Полный список выделенных признаков и припи-
санных им весов представлен в табл. 1. Номера 
точек, фигурирующие в табл. 1 соответствуют 
особым точкам на рис. 5.

Было проведено аналогичное сравнение раз-
работанного алгоритма с двумя рассмотренным 

ранее. Результаты этого сравнения можно ви-
деть на рис. 6. Для большей наглядности работа 
каждого алгоритма отображена на отдельном 
графике.

Заключение

Как видно из рис. 6, наилучшим вариантом 
(в рассматриваемом частном случае), как и рань-
ше является алгоритм на основе симметрической 
разности площадей. Тем не менее алгоритм на 
основе признаков ВАХ не слишком уступает ему 
в точности, при этом предлагая широкий функ-
ционал по тонкой настройке.

Рис. 4. Сравнение работы алгоритмов экстракции с целевой функцией на основе симметрической разности площадей и MSE 
между 200 точками рассматриваемых контуров

Fig. 4. Comparison of the operation of extraction algorithms with an objective function based on the symmetric area difference and 
MSE between 200 points of the considered contours

Таблица 1

Список выделенных признаков ВАХ 
и приписанных им весов

The list of selected I–V characteristics features 
and the weight assigned to them in the comparison 

of parameters

Название признака ВАХ
Приписанный 

вес
Дифференциальная проводимость на 
ветви 4—7 (Ron)

3

Ток в точках 4, 7 7

Напряжение в точках 4, 7, 2, 9 1,5

Ток в точках 2, 9 4

Расстояние от точки 2 до ветви 0—4 3

Расстояние от точки 9 до ветви 0—7 3

Площадь правого и левого лепестка 
ВАХ

7

Разница между площадями правого и 
левого лепестка ВАХ

1,5

Длина ветви 2—4, 7—9 4

Длина ветви 0—2, 4—0, 0—7, 0—9 1,5

Производная в серединах ветвей 2—3, 
3—4, 8—9, 7—8

1,5

Кривизна в точках 1, 3, 5, 6, 8, 10 2

Рис. 5. Особые точки ВАХ (пояснение к табл. 1)

Fig. 5. Singular points of the I–V characteristics (explanation to 
Table 1)
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Аннотация. В работе рассмотрено моделирование материалов с кристаллической структурой 
перовскита и двойного перовскита. Из−за высокой сложности получения объектов микро− 
и наноразмеров данные о структуре и свойствах таких материалов особенно важны. Это делает 
актуальным применение компьютерного моделирования для прогнозирования требуемых ха-
рактеристик материалов. Электронные, магнитные, механические и другие свойства кристал-
лических веществ обусловлены особенностью их строения — периодичностью и симметрией 
решетки. В работе рассматриваются соединения с общими химическими формулами ABO3 
и A2BB’О6 и кристаллической решеткой кубического типа симметрии — структурные типы перов-
скит (Perovskite) и двойной перовскит (Double Perovskite). Использована модель ионно−атомных 
радиусов, широко распространенная при моделировании различных кристаллических структур. 
Показано применение алгоритма имитации отжига для вычисления метрических параметров 
рассматриваемых соединений. Использованная в работе программная реализация алгоритма 
позволяет по заданным химической формуле и пространственной группе симметрии вычислить 
координаты атомов, входящих в элементарную ячейку кристаллической решетки, постоянную 
решетки и плотность упаковки атомов в ячейке кристалла. Перечисленные структурные харак-
теристики могут быть использованы для последующего определения электронных, магнитных, 
тепловых свойств перовскитоподобных соединений. В статье приведено сравнение значений 
постоянных решетки, полученных в результате численного моделирования, с опубликованными 
в открытых источниках данными.

Ключевые слова: структура перовскита, структура двойного перовскита, алгоритм имитации 
отжига, плотная упаковка
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Abstract.  The paper considers the problem of modeling materials with the crystal structure of per-
ovskite and double perovskite. Due to the high complexity of obtaining micro− and nanoscale objects, 
data on the structure and properties of such materials are especially important. This makes it relevant 
to use computer modeling to predict the required characteristics of materials. Electronic, magnetic, 
mechanical and other properties of crystalline substances are determined by the specificity of their 
structure – the periodicity and symmetry of the lattice. The paper considers compounds with the 
common chemical formulas ABO3 and A2BB´O6 and the crystal lattice of cubic symmetry type are 
the structural types Perovskite and Double Perovskite. The model of ion−atomic radii, widely used in 
modeling various crystal structures, is applied. The application of the annealing simulation algorithm 
to calculate the metric parameters of the compounds under consideration is shown. The software 
implementation of the algorithm used in the work makes it possible to calculate the coordinates of 
the atoms included in the elementary cell of the crystal lattice, the lattice constant and the packing 
density of atoms in the crystal cell according to the given chemical formula and the spatial symme-
try group. The listed structural characteristics can be used for the subsequent determination of the 
electronic, magnetic, and thermal properties of perovskite−like compounds. The article presents a 
comparison of the values of the lattice constants obtained as a result of numerical modeling with the 
data published in open sources.

Keywords: perovskite structure, double perovskite structure, annealing simulation algorithm, close 
packing
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Введение

Материалы с перовскитоподобной структурой 
широко востребованы в микроэлектронике, в част-
ности, при разработке солнечных батарей, оптоэлек-
тронных приборов и фотоэлементов. Высокая слож-
ность получения таких материалов обуславливает 
необходимость применять методы математического 
моделирования для прогнозирования их свойств.

В работе исследовались соединения с кубиче-
ской кристаллической решеткой, реализуемые в 
следующих структурных типах:

− перовскит (рис. 1; пространственная груп-
па симметрии Pm3–m, общая химическая формула 
ABO3),

− двойной перовскит (рис. 2; пространственная 
группа симметрии Fm3–m, общая химическая фор-
мула A2BB’O6),

Рис. 1. Структура перовскита

Fig. 1. Perovskite structure

здесь A, B, B’ — катионы с различным химическим 
составом, в качестве аниона рассматривался кис-
лород. 

A

B

O
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Данная статья посвящена численному модели-
рованию метрических характеристик соединений с 
кристаллической решеткой перовскита и двойного 
перовскита.

Расчет метрических параметров

К метрическим параметрам кристаллических 
соединений, в частности, относятся постоянные 
решетки и координаты атомов, входящих в элемен-
тарную ячейку.

Для решения поставленной задачи была при-
менена модель ионно−атомных радиусов, подробно 
описанная в работах [1, 2]. 

Согласно данной модели, атомы химических 
элементов представляют собой твердые шары с за-
данными радиусами. Плотность упаковки опреде-
ляется как отношение сумммарного объема атомов, 
входящих в элементарную ячейку, к ее объему.

Необходимо найти конфигурацию атомов эле-
ментарной ячейки, при которой будет достигнуто 
минимальное значение объема ячейки, так как оно 
будет соответствовать максимальному значению 
плотности упаковки. Если значение плотности упа-
ковки попадает в интервал [0,47, 0,74], то кристал-
лохимическое соединение считается устойчивым в 
рамках данной модели [1, 2].

Для расчета метрических параметров и плот-
ности упаковки соединений, реализуемых в рас-
сматриваемых структурных типах, использовалась 
собственная программная реализация алгоритма 
имитации отжига на языке программирования C# 
[2—4]. Входными параметрами этой реализации 
служат химическая формула соединения, про-
странственная группа симметрии, радиусы атомов 
химических элементов и справочная кристаллогра-
фическая информация (в частности, операции сим-
метрии и позиции Уайкова, допустимые в выбранной 
пространственной группе [5—7]).

Выходными параметрами являются постоян-
ные решетки, координаты атомов, а также плотность 
упаковки атомов. 

В табл. 1 приведена информация о кристал-
лической решетке структурных типов перовскита 
и двойного перовскита (пространственная группа 
симметрии и позиции Уайкова), использованная в 
качестве входных данных при расчете.

Доступ к справочным кристаллографическим 
данным осуществляется с использованием библи-
отеки Entity Framework 6.1.3 для взаимодействия с 
системой управления базами данных (СУБД) и об-
работки информации, хранимой в базе данных [2, 8]. 
Для работы была выбрана реляционная СУБД MS 
SQL Server [9]. 

Радиусы атомов химических элементов были 
взяты из [10]. 

Результаты расчетов

Были рассмотрены наиболее распространенные 
химические соединения, реализуемые в описанных 
структурных типах. 

Основные результаты вычислений приведены 
в табл. 2.

Данные, приведенные в табл. 2, показывают, что 
результаты расчета структурных характеристик 
рассмотренных соединений близки к опубликован-
ным значениям [11, 12].

Заключение

В работе выполнено моделирование материалов 
с кристаллической структурой перовскита и двойно-
го перовскита. Рассчитанные значения метрических 
параметров согласуются с экспериментальными 
данными. Полученные результаты могут быть ис-

Рис. 2. Структура двойного перовскита

Fig. 2. Structure of double perovskite

Таблица 1

Рассматриваемые соединения
Compounds under consideration

Группа 
симметрии

Атом
Позиция 
Уайкова

Катионы

Pm3–m

A 1a
Ca2+, Ba2+, La3+, 

Sr2+

B 1b Ti4+, Al3+, Fe3+

O 3c (O2–−анион)

Fm3–m

A 8c Sr2+, La3+, Ba2+

B 4a Fe3+, Cu2+, Co2+

B’ 4b
Mo5+, Mo6+, Ti4+, 

W6+

O 24e (O2–−анион)

A

B

O

B’
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пользованы при проведении квантовомеханических 
расчетов на базе теории функционала электронной 
плотности [13, 14], с помощью которых можно уточ-

нить структуру системы атомов, а также рассчитать 
электронные, магнитные, тепловые свойства перов-
скитоподобных соединений.
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Таблица 2

Структурные характеристики
Structural characteristics

Химическая 
формула

Группа 
симметрии

Плотность 
упаковки ρ

Постоянная 
решетки 

a (выч.), нм

Постоянная 
решетки 

a (таб.), нм*

Относительная 
погрешность

SrTiO3 Pm3–m 0,566 0,401 0,3899 0,0285

BaTiO3 Pm3–m 0,577 0,401 0,397 0,0101

CaTiO3 Pm3–m 0,513 0,401 0,399 0,0050

LaAlO3 Pm3–m 0,572 0,387 0,378 0,0238

LaFeO3 Pm3–m 0,517 0,402 0,387 0,0388

Sr2FeMoO6 Fm3–m 0,593 0,7880 0,7899 0,0024

La2CuTiO6 Fm3–m 0,483 0,8270 0,7869 0,0509

Sr2CoMoO6 Fm3–m 0,555 0,8080 0,7918 0,0205

Ba2CoWO6 Fm3–m 0,566 0,8100 0,8103 0,0004

* Постоянная решетки а(табл.) представленна по данным литературных источников [11, 12].
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Исследование сегрегации примеси никеля 
на открытых поверхностях структуры LSNT перовскита 

методом первопринципной молекулярной динамики
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Аннотация. В работе методом первопринципной молекулярной динамики в рамках теории функ-
ционала плотности исследуется сегрегация примеси Ni в направлении открытых поверхностей 
легированного перовскита титаната стронция на примере модельной ячейки со стехиометрией 
La0,5Sr0,5TiO3x. Представленные исследования основываются на недавних экспериментальных на-
блюдениях по сегрегации примесных атомов Ni и их стремлении образовывать кластеры вблизи 
границ дефектов структуры перовскита La0,2Sr0,7Ni0,1Ti0,9O3−δ (LSNT). Результаты первопринципных 
расчетов энергии сегрегации показали, что Ni действительно активно сегрегирует в направлении 
открытых поверхностей. Было обнаружено, что в процессе сегрегации атомы никеля выходят из 
кристаллического объема к поверхности перовскита и поднимаются над ее верхнем слое. Таким 
образом результаты расчетов подтверждают данные экспериментальных наблюдений по сегре-
гации и формированию кластеров никеля на открытых поверхностях LSNT. 

Ключевые слова: перовскит, сегрегация, кластер, катион, LST и LSNT материалы, подрешетка, 
теория функционала плотности
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Abstract. In this paper, the segregation of the Ni impurity on open surfaces of the doped strontium 
titanate perovskite is investigated by means of ab initio molecular dynamics method based on the 
density functional theory and applied to a model periodic cell with stoichiometry La0.5Sr0.5TiO3 (LST).
The performed studies are based on recent experimental observations on the segregation of Ni impurity 
atoms and their tendency to form clusters at the boundaries of defect structure of La0.2Sr0.7Ni0.1Ti0.9O3−δ 
(LSNT) perovskite. The results of the first−principles calculations of segregation energy showed that 
Ni does actively segregate toward the open surfaces. It was found that during segregation, nickel 
atoms leave the crystal volume to the perovskite surface and rise above its upper layer. Thus, the 
obtained results confirm the experimental data on the segregation and formation of nickel clusters 
on open LSNT surfaces.
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Введение

Традиционные ископаемые виды топлива явля-
ются основными источниками энергии в настоящее 
время и в обозримом будущем. Однако источники 
энергии этого типа ограничены по своей природе и 
не возобновляемы, что может привести к серьезным 
энергетическим кризисам в будущем [1].

Твердооксидные топливные элементы появи-
лись как эффективная и экологически безопасная 
технология для решения некоторых проблем энер-
гетической промышленности. Типичный одиночный 
элемент твердооксидного топливного элемента со-
стоит из трех основных компонентов: катода, анода 
и керамического электролита. В настоящее время 
предприняты активные усилия по разработке но-

вых анодных катализаторов, поскольку одной из 
основных проблем, связанных с использованием 
углеводородного топлива в твердооксидных топлив-
ных элементах, является закоксовывание анодного 
катализатора и отравление серой [2].

Перовскиты, класс оксидов металлов, недав-
но заняли лидирующее положение в классе со-
единений, которые были исследованы в качестве 
электродных материалов для топливных элементов. 
Перовскиты состоят из подрешеток двух типов: «A» 
и «B», таким образом, общая структура перовскита 
записывается как ABX3, где A и B — катионы, а X — 
анион (чаще всего кислород) [1, 3]. 

Перовскиты на основе титаната стронция 
(SrTiO3), легированные La (LST материалы, на-
пример: La0,4Sr0,4TiO3, La0,1Sr0,9TiO3 и др.), широко 
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исследуются из−за их высокой электронной прово-
димости, превосходной химической стабильности 
при окислительно−восстановительных реакциях и 
стойкости к углеводородным соединениям [4]. Вы-
сокий интерес также представляют LSMT соедине-
ния, допированные другими каталитически актив-
ными металлами (М) в ‘B’−подрешетке (например, 
La0,2Sr0,25Ca0,45TiO3 (LSCT), La0,4Sr0,4Ga0,05Ti0,95O3 
(LSGT) и др.) [5].

Стоит также отметить, что титанат стронция 
используется для построения таких систем как 
мемристоры. Их работа основана на явлении рези-
стивного переключения на основе окислительно−
восстановительного потенциала. Такие системы 
имеют большие перспективы для применения в 
памяти следующего поколения и нейроморфных 
нитях на различных этапах эволюции. Резистивное 
переключение включает образование и разруше-
ние электропроводящих нитей за счет миграции 
ионов, сопровождающейся локальными электро-
химическими окислительно−восстановительными 
реакциями. Титанат стронция в таких системах 
служит в качестве оксидный прослойки, в которой 
образуются эти нити [6].

В связи со всеми вышеперечисленными свой-
ствами перовскитов, в данной работе иссле-
дуется сегрегация примеси Ni в соединении 
La0,2Sr0,7Ni0,1Ti0,9O(3−δ) (LSNT) [5]. Нашей целью яв-
ляется подтверждение экспериментальных данных 
о сегрегации Ni к поверхности данного перовскита и 
формирование им кластеров на этой поверхности. 

Метод моделирования

В результате экспериментальных исследова-
ний было обнаружено, что примесные атомы Ni се-
грегируют в ‘B’−подрешетке из кристаллического 
массива в направлении поверхности перовскита, 

формируя на ней кластеры. Также было установ-
лено, что наличие двух разных катионов с разными 
размерами в подрешетке ‘A’ в блоках перовскита и 
их упорядочение в локальных областях, могут быть 
причиной возникновения противофазных границ 
(Antiphase Boundaries — APB). [1, 3] Из литератур-
ных источников [4] известно, что наличие APB в свою 
очередь приводит к химической неоднородности в 
локальных областях и улучшает сегнетоэлектри-
ческую усталостную способность слоистых оксидов 
перовскита. Это подтверждается проведенным ис-
следованием оксида перовскита с помощью просве-
чивающей электронной микроскопии. 

Мы предполагаем, что процесс сегрегации об-
условлен наличием структурных дефектов перов-
скита (кислородные вакансии, дислокации, АРВ и 
др.), которые приводят к активной кластеризации 
атомов Ni вблизи границ дефектов структуры. 
Как следствие, в результате сегрегации и кла-
стеризации никеля может возрастать каталити-
ческая активность и электрохимические харак-
теристики соединения [1]. Важно отметить, что 
для ‘A’−подрешетки перовскита необходимо нали-
чие именно двух типов катионов, в нашей системе 
это La и Sr. Это связано с тем, что в процессе фор-
мирования APB, разные типы катионов не созда-
ют кластеры, а наоборот заполняют межузельные 
пространства ‘А’−подрешетки равномерно, образуя 
более упорядоченную структуру, что делает APB 
стабильной. Используя методы математическо-
го моделирования и пакет VASP (Vienna ab initio 
Simulation Package) [7—9] для выполнения кван-
тово−механических вычислений, мы исследуем 
сегрегацию Ni на примере модельной LST ячейки 
со стехиометрией La0,5Sr0,5TiO3 [10]. Мы рассма-
триваем процесс сегрегации в направлении двух 
поверхностей LST(001) и LST(110), в виду того, 
что данные поверхности участвуют в формирова-

Рис. 1. Модельная ячейка La0,5Sr0,5TiO3 (а) и модельные периодические структуры открытых поверхностей (б) SLTO (LST(110)) 
(вверху) и TiO (LST (001)) (снизу).
Темно−зеленым цветом обозначены атомы La, светло−зеленым атомы Sr, голубым атомы Ti, красным атомы O

Fig. 1. Model cell La0.5Sr0.5TiO3 (a) and model periodic structures of open surfaces (б) SLTO (LST(110)) (top) and TiO (LST (001)) 
(bottom). La atoms are shown in dark green, Sr atoms in light green, Ti atoms in blue, and O atoms in red
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нии дефектов структуры, таких как дислокации и 
APB в LST (рис. 1), а также потому, что именно на 
этих поверхностях наблюдался значительный рост 
кластеров Ni [10].

Сегрегация исследуется на основе расчета 
энергии сегрегации Eseg, которая определяется, как 
разность полных энергий системы с металлом M в 
‘B’−подрешетке, расположенным на поверхности и 
в объеме [10]:

Eseg = E(B)surf – E(B)bulk,

где E(B)surf и E(B)bulk — полные энергии системы с при-
месным металлом в ‘B’−подрешетке, расположен-
ным вблизи поверхности и внутри кристаллического 
массива соответственно. Согласно такому определе-
нию более отрицательное значение энергии сегрега-
ции означает более предпочтительное направление 
сегрегации к открытой поверхности. Расчет полной 
энергии системы проводится в рамках теории функ-
ционала плотности [8, 9] через решение уравнений 
Кона—Шэма по формуле [11]:

где εi — действительные собственные значения га-
мильтониана Кона—Шэма; vxc(r) — функциональ-
ная производная; Exc — обменно−корреляционная 
энергия [12]. 

Решение уравнений Кона—Шэма определяет 
одночастичные εi энергии и волновые функции для 
занятых и незанятых электронных состояний. Пре-
имущество уравнений Кона—Шэма состоит в том, 
что они включают как корреляцию, так и обменное 
взаимодействие, таким образом, позволяя получить 
довольно точные результаты при расчетах.

Уравнения Кона—Шэма решаются в рамках 
подхода суперячейки с учетом периодических гра-
ничных условий и базисного набора плоских волн. 
Расширение базиса плоских волн было ограничено 
энергией отсечки 400 эВ для описания электронных 
состояний в системе. Эффекты электронного обмена 
и корреляции были учтены с помощью приближе-
ния обобщенного градиента (GGA) в рамках трак-
товки Perdew−Burke−Ernzerhof (PBE) [13].

Для расчетов полной энергии и силы мы исполь-
зовали PAW−метод, основанную на полностью элек-
тронном проекторе [14]. Схема Монкхорста—Пака 
[15] использовалась для семплирования по k−точкам 
зоны Бриллюэна (BZ), в то время как интегрирова-
ние по BZ выполнялось на Г−центрированной сетке 
4 × 4 × 1 k−точечной сетки с использованием метода 
тетраэдров с поправками Блохля [16]. Эта сетка по 
k−точкам оказалась оптимальной для всех расчетов 
модели. 

Структурная релаксация геометрии открытых 
поверхностей была выполнена с помощью квази-
ньютоновского алгоритма с использованием прямого 
расчета сил Геллмана—Фейнмана, действующих на 
каждый атом. Суммарные энергии всех открытых 
поверхностей были сведены к 1 мэВ/атом, в то время 
как остаточная сила, действующая на каждый атом, 
была меньше 0,001 эВ/нм. Мы обнаружили, что вы-
бранные параметры обеспечивают достаточную на-
дежность в точности проведенных расчетов. Кроме 
того, чтобы учесть сильное локальное кулоновское 
отталкивание среди 3d−электронов перовскита 
LSTN, был применен GGA + U−подход, где эффек-
тивное кулоновское отталкивание Ueff было выбрано 
равным 4,6 и 6,0 эВ соответственно для атомов Ti и 
Ni соответственно [17].

Результаты и их обуждение

Нами были проведены первопринципные ис-
следования сегрегации  в направлении двух поверх-
ностей LST перовскита. При расчетах были исполь-
зованы две модельные поверхности для рассмотре-
ния процесса сегрегации: TiO−терминированная 
(LST(001)) и SLTO−терминированная (LST(110)), 
поскольку именно на этих поверхностях наблюдал-
ся активный рост кластеров Ni [10]. На основе изо-
бражений, полученных с помощью просвечивающей 
электронной микроскопии [18], были построены две 
поверхностные модели открытых поверхностей 
вдоль плоскостей (110) и (010) с использованием псев-
докубической элементарной ячейки La0,5Sr0,5TiO3 с 
оптимизированной структурой Pm3m (a = b = c =
= 0,7889 нм) (см. рис. 1). Для данных поверхностных 
моделей были проведены расчеты полной энергии 
системы. Результаты расчетов показали, что в на-
правлении открытых поверхностей сегрегация идет 
очень активно, и Ni действительно может сегрегиро-
вать в направлении этих поверхностей, образуя ка-
талитические частицы согласно экспериментальным 
данным (рис. 2 и табл. 1). Было проведено сравнение 
расстояний между атомами O и Ti при отсутствии 
Ni в структуре кристаллической решетки и между 
атомами O и Ni, когда никель включен в структу-
ру. Согласно релаксационным расчетам установ-
лено, что межузельное пространство увеличива-
ется при замещении титана никелем (расстояние 
rTi−O = 0,0245 нм в отсутствии Ni и rNi−O = 0,0251 нм 
при замещении Ni). Это говорит о том, что примес-
ные атомы Ni меняют межатомные расстояния и 
привносят напряжение в структуру кристалличе-
ской ячейки перовскита, которое энергетически не 
выгодно системе. В результате система стремится 
снять напряжение за счет сегрегации примесных 
атомов Ni к открытой поверхности. Мы обнару-
жили, что в процессе сегрегации к поверхности 
атомы никеля выходят на поверхность и поднима-
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ются на высоту h над этой поверхностью. Так для 
TiO−терминированной поверхности было получено 
значение величины h = 0,0193 нм, а для SLTO−
терминированной поверхности h = 0,0367 нм, что со-
гласуется с расчетами величин энергий сегрегации 
для этих поверхностей. Аналогичные расчеты для 
чистых поверхностей без примесей показали, что 
для TiO−терминированной поверхности атом TiO 
находится фактически в верхнем слое поверхности с 
h = 0,0001 нм, тогда как для SLTO−терминированной 
поверхности он немного поднимается на высоту 
h = 0,0054 нм. Таким образом результаты наших 
расчетов подтверждают данные эксперименталь-
ных наблюдений по сегрегации примесных атомов 
Ni и по их стремлению образовывать кластеры за 
счет коллективного взаимодействия на открытых 
поверхностях LSNT перовскита. 

Следует отметить, что перовскит, исследуе-
мый в данной работе, является парамагнетиком, но 
поскольку все расчеты проводятся для системы в 
основном состоянии, мы можем допустить наличие 
спиновой поляризации внутри перовскита. В связи 
с этим, был проведен дополнительный анализ вли-
яния намагниченности на сегрегацию в системе. Как 
показывают результаты наших расчетов, система 
действительно имеет тенденцию к намагничиванию. 
При этом наблюдается слабая поляризация атомов 
Ni и его локального окружения в виде намагничен-
ности атомов Ti, как в объеме, так и на поверхности. 
Однако результаты расчетов показывают, что на-
магниченность может повлиять на величину энергии 
сегрегации, но не влияет на сам процесс сегрегации, 
что для наших расчетов является более важным 
результатом. 

В настоящий момент проводятся дополнитель-
ные исследования влияния кислородных вакансий 
на сегрегацию. Согласно экспериментальным дан-
ным [8, 9], было выдвинуто предположение о том, что 
вакансии могут улучшать процесс сегрегации. Для 
подтверждения этой гипотезы необходимо сравнить 
два механизма сегрегации в направлении открытых 
поверхностей перовскита: сегрегация самих кисло-
родных вакансий и сегрегация примесных атомов 
Ni вместе с кислородной вакансией. Если сегрега-

ция окажется энергетически выгодной, это будет 
означать, что на поверхности будут формироваться 
пустоты, образованные большим количеством кис-
лородных вакансий. В этом случае, мы будем иметь 
дело с участками открытой поверхности в которые 
Ni может активно сегрегировать и, в конечном итоге, 
образовывать крупные кластеры на границе раздела 
поверхности в соответствии с экспериментальными 
наблюдениями. 

Заключение

В результате проведенных исследований были 
рассчитаны значения энергии сегрегации примес-
ных атомов никеля по направлению к открытым 
поверхностям LST(001) и LST(110) LSNT перовскита, 
которые показывают, что данный процесс энергети-
чески выгоден системы. Таким образом результаты 
наших расчетов подтверждают данные эксперимен-
тальных наблюдений по сегрегации и формирова-
нию кластеров никеля на открытых поверхностях. 
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Влияние добавок кальция на анодное поведение 
проводникового алюминиевого сплава E−AlMgSi (алдрей), 

в среде электролита NaCl
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Аннотация. При создании новых материалов, предназначенных для работы в особо жестких 
условиях, встает задача придания им коррозионной стойкости. Практическое решение пробле-
мы связано с уровнем знаний в области противокоррозионной защиты металлов и сплавов. При 
использовании проводниковых алюминиевых сплавов для изготовления тонкой проволоки могут 
возникнуть определенные сложности. Это связано с их недостаточной прочностью и малым числом 
перегибов до разрушения. В последние годы разработаны новые алюминиевые сплавы, которые 
в мягком состоянии обладают удовлетворительными прочностными характеристиками, что позво-
ляет использовать их в качестве проводникового материала. Одним из известных проводниковых 
сплавов является алюминиевый сплав E−AlMgSi (алдрей). Этот сплав относится к термоупрочняе-
мым сплавам. Данный сплав отличается хорошей пластичностью и высокой прочностью. При соот-
ветствующей термической обработке сплав приобретает высокую электропроводность. Провода, 
изготовленные из него, используются почти исключительно для воздушных линий электропередач.
В данной работе представлены результаты исследования коррозионного поведения алюми-
ниевого проводникового сплава E−AlMgSi (алдрей) с кальцием, в среде электролита 0,03, 0,3 
и 3,0 % NaCl. Исследование анодного поведения сплавов проводились потенциостатическим 
методом на потенциостате ПИ−50−1.1 при скорости развертки потенциала 2 мВ/с. Легирование 
алюминиевого сплава E−AlMgSi (алдрей) кальцием повышает его коррозионную устойчивость на 
15—20 %. Потенциалы коррозии, питтингообразования и репассивации сплавов, содержащих 
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кальций смещаются в положительную область значений. От концентрации электролита хлорида 
натрия указанные потенциалы уменьшаются.

Ключевые слова: проводниковый алюминиевый сплав E−AlMgSi (алдрей), кальций, потенци-
остатический метод, электролит NaCl, скорость коррозии, потенциалы свободной коррозии и 
питтингообразования
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Abstract. When creating new materials designed to work in particularly harsh conditions, the task 
of giving them corrosion resistance arises, the practical solution of which is associated with the level 
of knowledge in the field of high−temperature oxidation of metals and alloys. When using conductive 
aluminum alloys for the manufacture of thin wire, for example, winding wire, etc., certain difficulties 
may arise due to their insufficient strength and a small number of kinks before failure. In recent years, 
aluminum alloys have been developed, which even in a soft state have strength characteristics that 
allow them to be used as a conductor material. One of the conductive aluminum alloys is the E−AlMgSi 
alloy (Aldrey), which refers to thermally strengthened alloys. It is characterized by high strength and 
good ductility. This alloy under appropriate heat treatment acquires high electrical conductivity. The 
wires made from it are used almost exclusively for overhead power lines.
The results of the study of the anodic behavior of the aluminum conductor alloy E−AlMgSi (Aldrey) 
with calcium, in an electrolyte medium of 0.03; 0.3 and 3.0% NaCl are presented. Corrosion−electro-
chemical study of alloys was carried out by the potentiostatic method on the PI—5.0—1.1 potentiostat 
at a potential sweep rate of 2 mV/s. It is shown that alloying the aluminum alloy E−AlMgSi (Aldrey) 
with calcium increases its corrosion resistance by 20%. The potentials of corrosion, pitting and repas-
sivation of alloys during doping with calcium are shifted to the positive range of values, and from the 
concentration of sodium chloride in the negative direction of the ordinate axis.

Keywords: aluminum conductor alloy E−AlMgSi (Aldrey), calcium, potentiostatic method, NaCl elec-
trolyte, corrosion rate, free corrosion and pitting formation potentials
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Введение

В электротехнике алюминий и его сплавы 
широко применяют в качестве проводникового и 
конструкционного материала. Алюминий как про-
водниковый материал характеризуется высокой 
электротеплопроводностью. После меди алюминий 
характеризуется максимальным уровнем электро-
проводности среди всех технически применяемых 
металлов. Он также отличается малой плотностью, 
высокой стойкостью против воздействия химиче-
ских веществ, коррозионной стойкостью в атмос-
ферных условиях [1].

Другое его отличие заключается в том, что он 
проявляет нейтральное поведение по отношению к 
изоляционным материалам. Например, к маслам, ла-
кам и термопластам он проявляет инертность, в том 
числе при повышенных температурах. Алюминий 
отличается от других металлов малой магнитной 
восприимчивостью. Он образует неэлектропровод-
ный, легко устранимый порошкообразный продукт 
(Al2O3) в электрической дуге [2, 3].

Использование алюминия и его сплавов регла-
ментируется особыми предписаниями или общими 
правилами конструирования, особенно, когда речь 
идет о материалах для коммутационных аппаратов, 
матч линии электропередач, корпусов электродви-
гателей и выключателей и т. д.

Наилучшим соотношением стоимости алюми-
ния к стоимости меди объясняется экономическая 

целесообразность применения алюминия в качестве 
проводникового материала. Следует учесть и тот 
фактор, что в течение многих лет стоимость алюми-
ния практически не меняется [2].

При изготовлении тонкой проволоки, напри-
мер, обмоточного провода и т. д. из проводниковых 
алюминиевых сплавов, могут возникнуть опреде-
ленные сложности, связанные с их недостаточной 
прочностью и небольшим числом перегибов до раз-
рушения [1].

Одним из проводниковых сплавов с высокой 
прочностью и хорошей пластичностью является 
алюминиевый сплав E−AlMgSi (алдрей). Данный 
сплав относится к термоупрочняемым сплавам, и 
при соответствующей термической обработке при-
обретает высокую электропроводность. Провода из-
готовленные из него используются почти исключи-
тельно для воздушных линий электропередач [1—3].

Вопросы повышения коррозионной стойкости 
сплавов алюминия являются актуальными, т. к. 
линии электропередачи из них эксплуатируются в 
открытой атмосфере [4—6].

Цель работы — исследование влияния доба-
вок кальция на коррозионно−электрохимическое 
поведение алюминиевого проводникового сплава 
E−AlMgSi (алдрей), химического состава, % (мас.): 
Si — 0,5; Mg — 0,5.

Экспериментальная часть

Синтез сплавов проводился в интервале темпе-
ратур 750—800 °С в шахтной лабораторной печи со-
противления типа СШОЛ. При получении алюмини-
евого сплава E−AlMgSi шихтой служил алюминий 
марки А6, который дополнительно легировался рас-
четным количеством кремния и магния. При легиро-
вании сплава кремнием учитывалось его количество 
равное 0,1 % (мас.) в составе первичного алюминия. 
Завернутый в алюминиевую фольгу металлический 
магний, вводился в расплав алюминия с помощью 
колокольчика. Кальций вводился в расплав в виде 
лигатуры с алюминием. Содержание кальция в ли-
гатуре составило 10 % (мас.). Химический анализ по-
лученных сплавов на содержание кремния и магния 
проводился в Центральной заводской лаборатории 
ГУП «Таджикская алюминиевая компания». Так-
же контролировался состав сплавов взвешиванием 
шихты и полученных образцов. В случае отклонения 
веса образцов более чем на 1—2 % (отн.) их синтез 
проводился заново. Далее из расплава удалялся 
шлак и производилось литье образцов в графитовую 
изложницу для коррозионно−электрохимических 
исследований. Полученные образцы цилиндриче-
ской формы имели диаметр 8 мм и длину 140 мм.

Образцы для электрохимических исследований 
поляризовали в положительном направлении. При 
этом исходили от потенциала, установившегося при 
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Рис. 1. Анодная и катодная поляризационная (2 мВ/с) кри-
вые алюминиевого сплава E−AlMgSi (алдрей), в среде 
электролита 3 % NaCl

Fig. 1. Anode and cathode polarization (2 mV/s) curves of 
E−AlMgSi (Aldrey) aluminum alloy in a 3% NaCl electrolyte 
medium
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погружении в исследуемый раствор NaCl (Есв.кор. — 
потенциал свободной коррозии или стационарный) 
до значения потенциала, при котором происходит 
резкое возрастание плотности тока (рис. 1, кривая I). 
Затем, образцы поляризовали в обратном направле-
нии (рис. 1, кривые II и III) до значения потенциала 
–1,3 В. В результате происходило растворение плен-
ки оксида. Наконец, образцы повторно поляризовали 
в положительном направлении (рис. 1, кривая IV). 
При этом, при переходе от катодного к анодному 
ходу, фиксировался потенциал питингообразования 
(Еп.о.) сплавов.

Основные электрохимические потенциалы 
сплавов определялось на полученной таким обра-
зом поляризационных кривых: –Eст. или –Есв.кор. — 
стационарный потенциал или потенциал свободной 
коррозии; –Eрп. — потенциал репассивации; –Eп.о. 
— потенциал питтингообразования; –Eкор. — по-
тенциал коррозии; iкор. — ток коррозии.

Расчет тока коррозии проводили с учетом та-
феловской наклонной A = 0,12 В по катодной кривой. 

При этом имелось ввиду, что процесс питтинговой 
коррозии алюминия и его сплавов, в нейтральных 
средах определяется катодной реакцией иониза-
ции кислорода. В свою очередь, скорость коррозии 
являясь функцией тока коррозии вычисляется по 
формуле:

K = iкор.k,

где k = 0,335 г/(А·ч) — электрохимический эквива-
лент алюминия.

Воспроизводимость измерения электрохими-
ческих потенциалов равнялся ±1 ÷ ±2 мВ, плотность 
тока коррозии составляла (0,001—0,005) · 10−2 А/м2. 
Методика снятия поляризационных кривых сплавов 
подробно описан в работах [5—14]. 

Обсуждение результатов

Результаты коррозионно−электрохимических 
исследований, в среде электролита NaCl, алюмини-

Рис. 2. Зависимость потенциала свободной коррозии алюминиевого сплава Е−AlMgSi (алдрей), содержащего кальций, в сре-
де электролита 0,03 % (а); 0,3 % (б) и 3,0%−ного (в) NaCl от времени

Fig. 2. Temporal dependence of the free corrosion potential of calcium−doped E−AlMgSi (Aldrey) aluminum alloy in (a) 0.03%; (б) 0.3% 
and (в) 3.0% NaCl electrolyte media
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евого сплава E−AlMgSi (алдрей) с кальцием, пред-
ставлены в таблице и на рис. 2—5. На рис. 2 приве-
дена графическая зависимость потенциала свобод-
ной коррозии (–Есв.кор., В) от времени для образцов 
из сплавов с кальцием, в среде электролита NaCl. 
Видно, что при погружении образцов в электро-
лит NaCl происходит смещение потенциала –Есв.кор. 
в положительную область. 

Из таблицы видно, что добавки кальция от 0,01 
до 0,5 % (мас.) к исходному алюминиевому сплаву, 
в исследуемых средах сдвигают потенциалы кор-
розии, репассивации и питтингообразования в по-
ложительную область значений. Одновременно с 
этим повышается стойкость сплавов к питтинговой 
коррозии.

На рис. 3 приведен зависимость скорости кор-
розии алюминиевого сплава Е−AlMgSi (алдрей) от 
содержания кальция, в среде электролита 0,03, 0,3 
и 3,0%−ного NaCl. Добавки кальция к сплаву умень-
шает на 15—20 % скорость его коррозии во всех ис-
следованных средах электролита NaCl. 

Наряду с этим рост концентрации электролита 
NaCl (хлорид−иона) способствует увеличению ско-
рости коррозии сплавов (рис. 4). При концентрации 
0,5 % (мас.) кальция скорость коррозии и плотность 
тока коррозии алюминиевого сплава AlMgSi (ал-
дрей) имеет минимальное значение. Следовательно, 
указанный состав сплавов является оптимальным 
в коррозионном отношении.

Анодные ветви поляризационных кривых алю-
миниевого сплава E−AlMgSi (алдрей) с кальцием, 
приведены на рис. 5. Как видно из хода кривых, рост 
содержания легирующего компонента — кальция, 
смещается в область положительных значений всех 
электрохимических потенциалов, в среде электро-
лита NaCl. Это свидетельствует о снижении скоро-

ФИЗИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА И МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЙ

Коррозионно−электрохимические характеристики алюминиевого сплава E−AlMgSi (алдрей) 
с кальцием, в среде электролита NaCl

Corrosion and electrochemical characteristics of calcium−doped E−AlMgSi (Aldrey) aluminum alloy 
in NaCl electrolyte medium

Среда 
NaCl, 

% (мас.)

Содержание 
кальция в сплаве, 

% (мас.)

Электрохимические потенциалы, В (х.с.э.) Скорость коррозии

–Есв.кор. –Екор. –Еп.о. –Ер.п. iкор., 102 А/м2 K, 103 г/(м2 · ч)

0,03

— 0,860 1,100 0,600 0,720 0,049 16,41

0,01 0,850 1,088 0,590 0,715 0,046 15,41

0,05 0,842 1,072 0,578 0,715 0,044 14,74

0,10 0,830 1,055 0,566 0,710 0,041 13,73

0,50 0,822 1,040 0,552 0,707 0,039 13,06

0,3

— 0,890 1,180 0,680 0,768 0,066 22,11

0,01 0,878 1,169 0,664 0,760 0,064 21,44

0,05 0,870 1,152 0,656 0,754 0,061 20,43

0,10 0,863 1,137 0,647 0,750 0,058 19,43

0,50 0,852 1,124 0,640 0,750 0,055 18,42

3,0

— 0,919 1,240 0,735 0,800 0,082 27,47

0,01 0,910 1,230 0,724 0,785 0,079 26,46

0,05 0,900 1,228 0,718 0,780 0,076 25,46

0,10 0,894 1,216 0,710 0,780 0,074 24,71

0,50 0,883 1,205 0,700 0,770 0,072 24,12

Рис. 3. Зависимость скорости коррозии алюминиевого спла-
ва Е−AlMgSi (алдрей) от концентрации кальция, в среде 
электролита 0,03 % (1); 0,3 % (2) и 3,0%−ного (3) NaCl

Fig. 3. Corrosion rate of E−AlMgSi (Aldrey) aluminum alloy as a 
function of calcium concentration in (1) 0.03%, (2) 0.3% and 
(3) 3.0% NaCl electrolyte medium
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сти анодного растворения легированных кальцием 
сплавов по сравнению с исходным сплавом.

Заключение

Потенциостатическим методом (при скорости 
развертки потенциала 2 мВ/с) в среде электролита 
NaCl исследовано анодное поведение алюминиевого 
сплава E−AlMgSi (алдрей) с кальцием. Показано, что 
добавки кальция до 0,5 % (мас.) увеличивают кор-
розионную стойкость исходного сплава. При этом, 
растет питтингоустойчивость сплавов, о чем свиде-
тельствует сдвиг потенциалов питтингообразования 
и коррозии в положительную область значений. 

Установлено, что с увеличением концентрации 
хлорид−иона в электролите в 1,5 раза возрастает 
скорость коррозии сплавов.

Экспериментально выявлено, что добавки каль-
ция в пределах 0,1—0,5 % (мас.) являются оптималь-
ными в плане разработки состава новых композиций 
на основе сплава E−AlMgSi (алдрей).
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