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С использованием разработанных численных моделей проведено моделирование резонансно-туннельных диодов (РТД) 
на основе графена на подлож ках карбида кремния и гексагонального нитрида бора. Исследовано влияние различных 
факторов на вольт-амперные характ ерист ики. П оказана важ ность использования самосогласованного расчета при 
моделировании Р Т Д  на основе графена с протяженными приконтактными областями.
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Введение

Графен вследствие своих уникальны х электри
ческих, магнитных, оптических, тепловых и меха
нических свойств является одним из наиболее пер
спективны х наном атериалов для самы х разли ч
ных прим енений  [1—3], в частности для разработ
ки приборны х структур наноэлектроники . Так, в 
настоящ ее время проводятся интенсивны е иссле
дования приборов на эф ф екте резонансного тун
нелирования [3].

К сож алению , основной  недостаток графена, 
затрудняющий его использование в электронике, — 
отсутствие запрещ енной зоны. Существует несколь
ко методов зон ной  инж ен ери и  для получения за 
п рещ енной  зоны  в структурах, вклю чаю щ их гра
ф ен. П ерспективны м  считается п р им ен ен ие м н о
гослойного графена, а также подлож ек различного 
типа [3].

Для описания электронного транспорта в гра- 
фене, строго говоря, необходимо использовать урав
нение квантовой электродинам ики [4], однако в 
ряде случаев (в том числе отмеченных) допустимо 
прим енение более просты х уравнений  н ереляти 
вистской квантовой механики (см., наприм ер, [5]).

Целью работы является моделирование вольт- 
ам перны х характеристик (ВАХ) резонансно-тун
нельных диодов (РТД) на основе графена на под
лож ках карбида крем ния (SiC) и гексагонального 
нитрида бора (h-B N ) с использованием предложен
ных численны х моделей.

Численные модели

Среди основны х квантово-механических ф ор
мализмов волновых ф ункций, матриц плотности, 
ф ункций  Вигнера и ф ункций  Грина, используемых 
при м оделировании  РТД, наибольш ей эко н о м и ч 
ностью  характеризую тся модели ф орм ализм а вол
новых ф ун кц ий  [6]. И м енно  этот ф орм ализм  и 
прим еняли в работе.

П редлож енная численная модель 1 основана на 
использовании уравнения Ш редингера, а именно

2 д х ^ т  дх  '

где потенциальная энергия U задавалась с помо
щью соотнош ения

U = —q<t> +  Е с , (2)
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а Ес  характеризует изгиб зоны проводимости, ко 
торы й равен 0 для потенциальной  ям ы ; h — п о 
стоянная П ланка, деленная на 2л; х  — простран
ственная координата; т* — эф ф ективная масса 
электрона; у  — волновая (огибаю щ ая) ф ункция; 
Е — энергия электрона; Ф — электростатический  
потенциал, который определяется приклады вае
мым к структуре смещ ением; q — заряд электрона.

Конечно-разностную  аппроксим ацию  уравне
ния Ш редингера для внутренних узлов сетки п ро
странственной дискретизации и для точек границ 
раздела осущ ествляли с прим енением  интегро-ин- 
терполяционного подхода Т ихонова—С амарского 
[7]. Полученные в результате аппроксим ации  со
отнош ения приведены в работах [8, 9].

Важным при моделировании наноэлектронны х 
приборов является учет их взаимодействия с внеш 
ней средой. В разработанной модели возможен 
учет внеш них граничных условий общ его вида:

^  + ау = Ь, (3)
дх

где а и b — коэф ф ициенты . А ппроксим ация гра
ничных условий может быть осущ ествлена различ
ными методами 110]. В разработанной модели воз
можно использование двух методов ап проксим а
ции внеш них граничных условий: метода внутрен
них граничных условий; метода ф иктивной  точки. 
Целесообразность этого связана с тем, что они ха
рактеризую тся различны м  порядком  ап п р о к си 
мации.

В численной модели аппроксим ация уравнения 
Ш редингера возмож на как на равномерной, так и 
неравномерной сетках пространственной дискре
тизации. При построении сетки необходимо учи
тывать такую особенность резонансно-туннельной 
структуры, как наличие границ раздела двух сред. 
Поэтому сетку пространственной  дискретизации  
необходимо строить таким  образом , чтобы  узлы 
сетки приходились им енно на границы раздела. 
Это условие является необходимым при построе
нии как равномерной, так и неравном ерной сеток.

Исходными данны м и для расчета шага равно
мерной сетки являю тся геометрические размеры 
областей структуры и начальное число шагов сет
ки, которое затем корректируется в процессе вы 
числения шага. О сновным критерием для выбора 
шага равномерной сетки является разбиение каж 
дой области на целое число шагов при м аксим аль
но возможной близости общ его числа шагов сетки 
к начальному. О собенность равномерной сетки за 
клю чается в том , что для структур, разм еры  о б 
ластей которы х отличаю тся значительно, необхо
дим , как правило, переход к более густой сетке, а

это приводит к сущ ественному увеличению  време
ни счета.

В численной модели предусмотрена также д ис
кретизация уравнения Ш редингера для случая н е
равном ерной  сетки , что в итоге мож ет приводить 
к повы ш ению  эконом ичности модели, причем су
щ ественному. Исходными параметрами для по
строения неравном ерной  сетки являю тся м и н и 
мальный шаг сетки, геометрические размеры об
ластей структуры и коэф ф ициент неоднородности 
сетки, которы й может варьироваться в диапазоне 
значений от 1 (переход к равномерной сетке) до 1,7.

Д ля описания ф ормы  барьера, кроме линейной, 
прим еняли также гиперболическую  аппроксима
цию  [11, 12]. А ппроксимацию  проводили не только 
для барьеров, но и для квантовой ямы между ними. 
В результате м одиф ицированны й исходный потен
циальный проф иль описы вался соотнош ением

2 
wb

' X(wb - x ) ’£ с =  Ньо ° (4)

где — высота эквивалентного прямоугольного 
барьера, зн ак  минус соответствует области барье
ра, а знак  плюс — области ямы; р — коэф ф ициент; 
wb — ш ирина барьера; х  — координата для барьера, 
причем здесь х  е (0, wb). В граничных точках воз
м ож но деление на 0, поэтому для оп исан ия п о
тен ц иальн ого  п роф иля непосредственно вблизи 
граничны х точек прим еняли линейную  ап п рокси 
мацию.

В результате конечно-разностной  аппроксим а
ции уравнения Ш редингера задача сводится к ре
ш ению  системы  линейны х алгебраических уравне
ний вида:

A'V = F, (5)

где А — трехдиагональная матрица; У — вектор- 
столбец, вклю чаю щ ий зн ачен ия у , в узлах сетки 
пространственной  дискрети зац и и ; F — вектор- 
столбец правых частей. Д ля реш ения (5) использу
ется метод Гаусса (возмож но прим енение трех раз
личны х алгоритмов его реализации). Результатом 
реш ения являю тся значения волновой ф ункции в 
узлах сетки пространственной дискретизации для 
заданной  энергии  падаю щ ей частицы  и п рило
ж енного  н апряж ения. Р азработанная модель так 
же позволяет рассчитать коэф ф ициент прохожде
ния и на его основе плотность тока для резонанс
но-туннельны х структур с произвольны м числом 
барьеров.

В качестве численной модели 2 использовали 
комбинированную  однозонную модель работы [12], 
адаптированную  для случая р езон ан сн о-тун н ель
ных приборны х структур на основе граф ена. П о-
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РТД 1 описан в работе [14]. Видно, что с увели
чением ш ирины  ям ы  d  происходит уменьш ение 
как пиковых плотностей токов, так и пиковых н а
пряжений.

На рис. 3 даны  результаты расчетов по м оде
лям  1 и 2 ВАХ РТД 2 на графене на подложке

h-B N . РТД 2 описан в работе [5]. О сновные пара
метры структуры: ш ирина квантовой ямы — 3,4 нм; 
ш ирина барьеров — 1,3 нм; ш ирина сильно леги 
рованны х приконтактны х областей — 17 нм. При 
расчете эф ф ективную  массу для двухслойного гра- 
ф ена задавали равной 0,041 т0 [15], а высоту барь-

J, А /т J, А /т

Рис. 3. ВАХ РТД 2 на подложке h-BN, рассчитанные по мо
дели 1 (7) и модели 2 (2)
Fig. 3. IV-characteristics of graphene on h-BN substrate RTD 2 
calculated with the use of model 1(1) and model 2 (2)

Рис. 4. BAX РТД 2 на подложке h-BN при различных значе
ниях ширины квантовой ямы: d ~ 3,4 нм ( /) ,  d =  4,3 нм (2), 
d = 6,4 нм (J)
Fig. 4. IV-characteristics of graphene on h-BN substrate RTD 2 for 
different well widths: d = 3,4 nm (1), d = 4,3 nm (2), d = 6,4 nm (3)

J, Aim J, A/m

Рис. 5. BAX РТД 2 на подложке h-BN при различных значениях 
ширины потенциальных барьеров: wb = 1,2 нм (/); = 1,3 нм (2);
м>ь ш 1,4 нм (3)
Fig. 5. IV-characteristics of graphene on h-BN substrate RTD 2for different 
barrier widths: wb = 1,2 nm ( I); wb = 1,3 nm (2); wb = 1,4 nm (3)

Рис. 6. BAX РТД 2 на подложке h-BN при различных значениях 
температуры окружающей среды: Т=  300 К ( /); Т = 77 К (2) 
Fig. 6. IV-characteristics of graphene on h-BN substrate RTD 2 for 
different temperature: T = 300 К (1); T = 77 К (2)
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еров — 3,137 эВ [16]. К ривая 7 соответствует рас
четам по модели 1, а кривая 2 — расчетам по м о
дели 2. Зам етим , что результаты  расчетов по м о 
дели 1 неплохо согласую тся с данны м и работы [5], 
полученны м и, однако, с прим енением  ф ункций 
Грина в баллистическом приближении. В то же вре
мя результаты, полученные с помощ ью  моделей 1 
и 2 (кривы е /  и 2  на рис. 3), сущ ественно различа
ются, что свидетельствует о п рин ц и п и ал ьн о й  н е
обходим ости исп ользован и я при расчете ВАХ 
РТД на основе граф ена с протяж енны м и прикон- 
тактны ми областями самосогласованны х моделей.

По излож енны м причинам  приводимы е далее 
результаты получены только с помощ ью  сам осо
гласованной модели 2.

Н а рис. 4 приведены  результаты  расчетов по 
модели 2 ВАХ РТД 2 в зависим ости  от ш ирины  
ям ы  d, которы е качественно  согласую тся с р е
зультатам и, п риведенны м и на рис. 2 для РТД 1. 
Н а рис. 5 приведены  результаты расчетов ВАХ в 
зависимости от ш ирины  барьеров, а на рис. 6 — от 
температуры окруж аю щ ей среды. Заметим , что ре
зультаты качественно согласую тся с результата
ми, полученны м и ранее для подобных случаев для 
РТД, но на других материалах [12, 17— 19].

Заключение

В рамках ф орм ализм а волновы х ф ункций  раз
работаны  две численны е модели РТД на основе 
граф ена на подлож ках разли чн ого  типа. С их п р и 
м енением  проведены  расчеты  ВАХ РТД на под
лож ках карбида крем н ия и гексагонального  н и т
рида бора в зависимости от различны х ф акторов. 
П оказано, что для РТД с протяж енны м и прикон- 
тактны ми областями принципиально необходимо 
использовать самосогласованны е модели.

Работа выполнена при финансовой поддержке 
гранта Белорусского республиканского фонда фунда
ментальных исследований №  Ф 14-025 и Государст
венной программы научных исследований Республики 
Беларусь "Функциональные и композиционные мат е
риалы, наноматериалы" ("Нанотех").
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Simulation of Graphene Resonant Tunneling Diodes on the Substrates 
of Various Types

The article describes the models developed on the numerical solution o f  Schrodinger equation (model 1) and Schrddinger and  
Poisson equations (model 2). Simulation o f  the two graphene resonant tunneling diodes on S iC  (R T D  1) and h -B N  (R T D  2) sub
strates was performed using the proposed numerical models. The influence o f  various factors (well width d, barrier width wb, tem
perature T) on IV-characteristics was investigated. The importance o f  a self-consistent calculation with the use o f  model 2  fo r  sim
ulation o f  graphene RTD  with extended (passive) regions was illustrated.

Keywords: resonant tunneling diode, graphene, silicon carbide, hexagonal boron nitride, Schrodinger equation, numerical mod
el, simulation

Introduction

G raphene due to the unique electrical, magnetic, 
optical, therm al and m echanical properties is one o f the 
most promising nanom aterials for various applications 
[1—3], in particular, for developm ent o f the nanoe- 
lectronic device structures. So, the intensive research 
are conducted  on instrum ents on resonant tunneling 
effect [3].

The m ain drawback o f graphene, w hich makes it dif
ficult to use it in electronics, is an absence o f  forbidden
energy gap. There are several m ethods o f band engi
neering for obtaining o f the band gap in such structures, 
including graphene. The perspective is the use o f m ulti
layered graphene and substrates o f different types [3].

For description o f an electronic transportation in 
graphene, you need to use the equation o f quantum  
electrodynam ics [4], but in some cases is allowed the 
use o f a simple equations o f  nonrelativistic quantum  
mechanics [5].

The aim o f the work is to  model the current-voltage 
characteristics (CVC) o f the resonant tunneling diode 
(RTD ) on the basis o f  graphene on wafers o f silicon 
carbide (SiC) and hexagonal boron nitride (h-B N ) us
ing the proposed models.

Numerical models

Among the basic quantum -m echanical formalisms 
o f wave functions, density m atrices, W igner and G reen 
functions for m odeling o f R TD , the largest econom i
cal efficiency has the m odels characterized by form al
ism o f wave functions [6]. It is this formalism is used in 
the work.

The proposed model 1 is based on the use o f the 
Schrodinger equation, namely:

+ U y = Eyi, (1)
2 d x ^ m  dx  •

where the potential energy U was set with the ratio

U =  —дФ +  E q , (2)

E c  characterizes the curve o f the conduction band, 
w hich is equal to 0 for the po tential well; h — Planck’s 
constan t, divided by 2n; x  — the spatial coordinate; 
m* — effective mass o f the electron; у  — wave (enve
lope) function; E  — energy o f  electron; Ф — electro
static potential is determ ined by the offset applied to  the 
structure; q — the electron charge.

The finite-difference approxim ation o f the Schrod
inger equation for the internal nodes o f  the grid o f  the 
spatial sampling and the points o f the interfaces was im 
plem ented using the T ikhonov—Samarsky integral-in- 
terpolation approach [7]. The obtained ratios are given 
in [8, 9].

In m odeling o f the nanoelectronic devices it is im 
portant to  take in the account their interaction with the 
environm ent. The developed m odel can account exter
nal boundary conditions o f  the general view:

p? + a v  =  b, (3)
dx

where a and b — the coefficients. The approxim ation of 
the boundary conditions can be carried out by various 
m ethods [10]. The developed model can use the ap
proxim ation o f external boundary conditions, namely: 
the m ethod o f internal boundary conditions; the m eth
od o f fictitious point. The feasibility o f this is caused by 
the fact that they are characterized by different degree 
o f  approxim ation.

The approxim ation in the m odel o f the Schrodinger 
equation can be an on a uniform  and non-uniform  spa
tial sampling grids. In constructing o f the grid, it should 
be considered such feature o f the resonance-tunnel 
structures such as the presence o f boundaries between 
m edia. T herefore, the grid o f the spatial sam pling 
should be structured in such a way that the nodes suit
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on the interfaces. This condition is necessary in co n 
struction o f the uniform  and the nonuniform  grids.

The initial data for calculations o f  the step o f the 
uniform  grid are the geom etric dim ensions o f  the struc
ture and the initial num ber o f grid steps, which then  is 
adjusted in the process o f calculating o f the step. The 
m ain criterion for selecting o f  the step o f the uniform  
grid is to  break each region on a whole num ber o f  steps 
at the highest possible to tal num ber o f steps close to  the 
initial. The feature o f  the uniform  grid in that, what for 
structures, which dim ensions o f areas differ significant
ly, the transition is needed to  m ore dense grid, which 
leads to  a significant increase in com putation  tim e.

The m odel also provides the discretization o f the 
Schrodinger equation for a non-uniform  grid, which 
can  lead to  a significant increase in m odel efficiency. 
The initial param eters for the construction o f a non- 
uniform  grid are the m inim um  step, the geom etric d i
m ensions o f the structure areas and factor o f grid het
erogeneity, which can range from  1 (transition to  a un i
form  grid) to  1,7.

To describe the shape o f the barrier, in addition to  the 
linear, a hyperbolic approxim ation was used [11, 12]. 
It was carried out for the barriers and quantum  well be
tween them . As a result, the m odified source profile is 
described by the relationship:

E C ~  И Ы) + Px(wh-x)' (4)

where Hm — the height o f  the equivalent rectangular 
barrier, the sign " corresponds to  the area o f the bar
rier, and the "+" — to the area o f  the pit; [3 — coeffi
cient; wb — the barrier width; x  — the coordinate for 
the barrier, along with this x  e (0, wb). In the boundary 
points there are possible division by 0. Therefore, to  de
scribe the profile o f  the potential in the vicinity o f the 
boundary points used linear approxim ation.

As a result o f  the fm ite-difference approxim ation o f 
the Schrodinger equation, the problem  reduces to  solv
ing a system of linear algebraic equations:

АЧ* = F, (5)

where A — tridiagonal matrix; 4х — colum n vector 
com prising у,- in the grid points o f  the spatial sampling; 
F — colum n vector o f the right parts. To solve (5), the 
m ethod o f G auss (use o f three different algorithm s is 
possible) is used. The results o f the decision are the val
ues o f the wave function at the grid points o f  the spatial 
sampling for a given energy o f the incident particle and 
the applied voltage. The developed model also allows to 
calculate the transm ission coefficient and on  its basis to 
calculate the current density for the resonant tunneling 
structures with an arbitrary num ber o f barriers.

A com bined one-band  m odel o f work was used as a 
m odel 2 [12], adapted to  the case o f the resonant tu n 
neling device structures based on graphene. Let’s de
scribe it briefly. The m odel takes into account only the 
conduction  band. Initially, the setting o f potential is 
possible with the help o f several approxim ations [12]. In 
this paper, the approxim ation o f the potential profile 
with the average potential at heterointerfaces was used 
for the band structure o f the bilayer graphene:

U, , + U- ,
/f  __  l— l I +  I

i -> (6)

where Ut — the potential o f directly at the heterojunc
tion (the po int with index i); t/(-_ ,, Ui+ x — the p o 
tential on both  sides o f the barrier.

The active region is determ ined by the choice o f in 
terfaces o f the "linking" areas, which use semi-classical 
and quantum  m echanical approaches. For structures 
based on graphene, the potential barriers and the quan
tum  well located between com e into the active region.

To account the strong-doping o f the contact re
gions, the B oltzm ann approxim ation o f Ferm i-D irac 
statistics [7] is applied. The electron density is given by:

n = nieexр(д(Ф -  Fn) / k BT), (7)

where nie — effective own concentration; Fn — Ferm i 
quasipotential o f  electrons; k B — Boltzm ann constant; 
T  — tem perature.

To find the potential on the first phase, the Schro
dinger (1) and Poisson system o f equations in a model 
is solved:

(8)

where e.3 — the relative dielectric permittivity o f the
m edium ; e0 — dielectric permittivity o f vacuum; N D — 
concentration o f ionized donors; n — the concentration 
o f electrons. The linearization o f the Poisson equation 
was carried out by the m ethod o f Newton.

The second stage solves the Schrodinger equation 
for the conduction band. The transm ission coefficient 
is calculated on the basis o f the obtained wave func
tions. The Ferm i level is set before the calculation o f the 
current, flowing through the structure. The current is 
calculated on the base o f the Esaki-Tsu formula. The 
m odels are included in the m odeling system o f nano- 
electronic devices N A N O D EV  [9, 13] for PC.

Simulation results

Sim ulation o f electrical characteristics (current den
sity dependence on the voltage, further CVC) o f RTD 
based on graphene on SiC and h-B N  substrates is car
ried out using the described models. The RTD  structure
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and the corresponding band diagram at applied zero bi
as is shown in fig. 1.

Fig. 2 shows the results o f  calculations for model 1 
CVC RTD 1 on graphene and SiC substrate. RTD 1 is 
described in [14]. It is seen that with increasing o f the 
well width d, the peak current densities and voltage 
peaks decrease.

Fig. 3 shows the results o f  calculations on models 1 
and 2 o f the CVC 2 RTD on graphene on the h-B N  
substrate. RTD 2 is described in [5]. The main param 
eters o f the structure are the widths: quantum  well — 
3,4 nm; barriers — 1,3 nm ; heavily doped contact re 
gions — 17 nm. W hen calculating, the effective mass for 
the two-layer graphene is equal to  0,04 lm 0 [15], and 
the height o f the barriers — 3,137 e V [ 16 ]. Curve 1 co r
responds to the calculations by the m odel 1, curve 2 — 
Co the ca/cu/afi'ons by the m ode/ 2. The resufts o f  cal
culations by the model 1 agree well with the data [5], 
however, obtained with the use o f  G reen ’s functions in 
the ballistic approxim ation. At the same tim e, the re
sults obtained with the help o f models 1 and 2 (curves 1 
and 2, fig. 3) are significantly different, indicating the 
fundam ental need to use the self-consistent models in 
the calculation o f CVC RTD  based on graphene with 
extended near-contact areas.

For the above cited reasons, the given results ob
tained only by using the self-consistent model 2.

Fig. 4 shows the results o f  calculations for the m od
el 2 o f  CVC RTD  2, depending on the w idth o f the pit, 
which are qualitatively consistent with the results 
shown in Fig. 2 for RTD 1. Fig. 5 shows the results o f 
calculations o f the VAC, depending on the width o f the 
barrier, and Fig. 6 — on the am bient tem perature. The 
results are qualitatively consistent with the results p re
viously obtained for the sim ilar cases for RTD, but on 
the o ther materials [12, 17— 19].

Conclusion

Within the scope o f the wave functions, two num er
ical models o f RTD on the basis o f graphene on various 
types o f substrates were developed. The calculations o f 
the CVC RTD on the substrates o f silicon carbide and 
hexagonal boron nitride depending on the various fac
tors. It is shown that for the RTD  with extended contact 
regions it is fundam entally necessary to  use self-con
sistent models.

This work was supported by the grant o f  the Belarusian 
Republican Foundation fo r  Fundamental Research # 
F14-025 and the State Programme o f  Scientific Research 
o f  the Republic o f  Belarus "Functional and composite m a
terials, nanomaterials" ("Nanotech").
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