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МОДЕЛИРОВАНИЕ БАЛЛИСТИЧЕСКОГО КВАНТОВО-БАРЬЕРНОГО  
ПОЛЕВОГО ТРАНЗИСТОРА НА ОСНОВЕ МЕТАЛЛИЧЕСКОЙ  

ОДНОСТЕННОЙ УГЛЕРОДНОЙ НАНОТРУБКИ ТИПА ZIGZAG

Аннотация. Рассмотрена одна из возможных конструкций двухзатворного квантово-барьерного полевого тран-
зистора на основе металлической одностенной углеродной нанотрубки типа zigzag. Рассчитаны вольт-амперные ха-
рактеристики транзистора с оптимальной геометрией в рамках разработанной комбинированной физико-математи-
ческой модели, описывающей перенос носителей заряда в его проводящем канале с учетом как квантово-размерных 
эффектов, так и фононного рассеяния частиц. Для нанотрубки определены оптимальные значения ее длины и диа-
метра, при которых для такого транзистора достигаются максимальные величины проводимости канала и обратной 
подпороговой крутизны его вольт-амперных характеристик.
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ON A ZIGZAG METALLIC SINGLE-WALL CARBON NANOTUBE

Abstract. One of the possible designs of a double-gate quantum-barrier field-effect transistor based on a metallic sin-
gle-wall carbon nanotube of the zigzag type is considered. The current-voltage characteristics of the transistor with the op-
timal geometry are calculated in the framework of the developed combined physical and mathematical model describing 
the charge carrier transport in the conducting channel of the transistor taking into account both quantum-dimensional effects 
and phonon scattering of particles. Optimum values of the nanotube length and diameter are determined at which the maxi-
mum values of the channel conductivity and the subthreshold swing are achieved for such a transistor.
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Введение. Хорошо известно, что вопросам разработки и практического создания наноэлек-
тронных транзисторных структур с полевым управлением на основе одностенных углеродных 
нанотрубок с полупроводниковым типом проводимости (далее – полупроводниковые нанотруб-
ки) посвящено большое количество научных работ (см., напр., [1–3]). Такой тип проводимости 
в том числе наблюдается и в углеродных нанотрубках типа zigzag при определенных значениях 
их индекса хиральности [1]. Эти нанотрубки в зависимости от своего диаметра могут иметь либо 
полупроводниковый тип проводимости, либо металлический. В транзисторах на основе полу-
проводниковых нанотрубок управление протекающим в проводящем канале током осуществля-
ется единовременным изменением положения дна их зоны проводимости и потолка валентной 
зоны (поднятие – опускание по энергетической шкале) в околозатворной области нанотрубок 
посредством изменения потенциала на одном или потенциалов на нескольких затворах [2] без 
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влияния этого потенциала или этих потенциалов на ширину запрещенной зоны нанотрубок. Это 
хорошо отработанный и очень эффективный принцип управления переключением полевыми 
транзисторами с одномерными проводящими каналами, который для полупроводниковых нано-
трубок ничем не отличается от такового для широко используемых полупроводников, включая 
кремний.

В то же время исследованиям возможности создания полевых нанотранзисторов на осно-
ве одностенных углеродных нанотрубок с металлическим типом проводимости (далее – ме-
таллические нанотрубки) и расчету их вольт-амперных характеристик (ВАХ) посвящено от-
носительно небольшое число работ. В частности, в [4–7] были рассмотрены базовые аспекты 
перспективного принципа управления протекающим по металлической нанотрубке электри-
ческим током за счет формирования запрещенной зоны в ее зонной структуре и управления 
шириной этой зоны электрическим полем, у которого вектор напряженности перпендикулярен 
оси нанотрубки. Однако анализ эффективности данного принципа управления применительно 
к конкретным примерам полевых транзисторов с какой-либо реальной топологией так и не был 
проведен.

Известно также, что классическим способом изменения поперечной составляющей векто-
ра напряженности электрического поля в одномерном проводящем канале нанотранзистора 
является изменение разности потенциалов на двух окружающих этот канал затворах. Это по-
ле поляризует электроны в нанотрубке, вызывая деформацию ее зонной структуры. При этом 
в металлических нанотрубках типа armchair однородное поперечное электрическое поле лишь 
искажает зависимость энергии электронов от их волнового вектора вблизи точек Дирака и не 
приводит к появлению запрещенной зоны [5, 6]. Запрещенная зона в зонной структуре таких 
нанотрубок во внешнем поперечном электрическом поле появляется в том случае, когда это 
поле сильно неоднородное и с очень высокой напряженностью [4]. Но с практической точки зре-
ния такой метод создания потенциального барьера в проводящем канале транзистора является 
малоэффективным [4]. В то же время металлическим нанотрубкам типа zigzag не свойственна 
такая симметрия, как нанотрубкам типа armchair [8], поэтому внешнее поперечное простран-
ственно однородное электрическое поле вызывает в их зонной структуре появление запрещен-
ной зоны при приемлемых с практической точки зрения значениях напряженности электриче-
ского поля [6].

С учетом вышесказанного в настоящей работе рассмотрено одно из возможных конструк-
тивно-топологических решений для электронного транзисторного ключа в виде баллистическо-
го квантово-барьерного полевого транзистора с одномерным проводящим каналом [9] на осно-
ве металлической нанотрубки типа zigzag (далее – Z-нанотрубки), которое в свое время было 
предложено в [10]. При этом степень влияния напряженности поперечного электрического поля 
на ширину запрещенной зоны зонной структуры Z-нанотрубки оценивалась сверху согласно [7] 
(оценка снизу дана в [6]).

Модель транзисторной структуры. Учитывая полученные в [4, 6, 7, 10] результаты, а так-
же исходя из условий баллистического переноса носителей заряда в моделируемой нанострук-
туре [11], можно предложить достаточно простую конструкцию баллистического транзистора, 
схематический вид которого представлен на рис. 1. При этом, в отличие от работы [10], в кото-
рой предложена более сложная топология затворов, обеспечивающая минимизацию абсолют-
ных значений управляющих затворных напряжений, при которой межзатворный изолятор Al2O3 
в режиме отсечки транзистора находится в пробойном состоянии (0,7 В/нм) [12, 13], на рис. 1 
изображены затворы с более простой формой поверхности. При прочих равных условиях та-
кие затворы, во-первых, позволяют снизить напряженность поля в межзатворном пространстве, 
а во-вторых, кардинально упростить процесс их изготовления.

Условия баллистического переноса носителей заряда накладывают ограничения на длину 
углеродной нанотрубки и подаваемое на сток транзистора напряжение VD. Перенос частиц мо-
жет считаться баллистическим в том случае, когда длина нанотрубки меньше средней длины 
их свободного пробега [11]. Тогда, согласно [10], перенос носителей заряда в проводящем канале 
транзистора можно считать баллистическим при L < 80 нм и VD < 0,15 В.
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Рис. 1. Поперечное сечение транзистора на основе Z-нанотрубки вдоль (a)  
и поперек (b) его проводящего канала

Fig. 1. Cross-section of the transistor based on Z-nanotube along (a)  
and transversely (b) to the conduction channel

Рассмотрим далее транзистор с очень хорошими (в пределе идеальными) омическими кон-
тактами между нанотрубкой и электродами, у которого ВАХ симметричны, а крутизна переда-
точной характеристики во всей области изменения затворных напряжений VG1 и VG2 максималь-
на. Для этого, во-первых, электроды (исток и сток) должны быть выполнены из сплава PdAg 
с такой долей серебра, при которой работа выхода электрона из сплава PdAg была бы равна 
работе выхода электрона из нанотрубки [14, 15]. Во-вторых, должно выполняться неравенство 

2.L h d+  И, в-третьих, источники питания исток – сток и затвор 1 – затвор 2 должны быть 
независимыми (исток со стоком гальванически развязаны по питанию с затворами). При таких 
условиях удобно рассматривать не величины затворных напряжений VG1 и VG2, а модуль их раз-
ности DVG = |VG1 - VG2|.

Расчет силы электрического тока Ie в исследуемом транзисторе целесообразно проводить 
в рамках формализма Ландауэра – Буттикера, и в силу его симметричности удобно использовать 
формулу [10, 16]
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учитывающую как вырождение по паре точек Дирака, так и амбиполярный дрейф электронов 
и дырок. В равенстве (1) ħ – редуцированная постоянная Планка; e – абсолютное значение заряда 
электрона; энергия электронов E отсчитывается от середины запрещенной зоны Z-нанотрубки 
в точке, лежащей на одинаковом расстоянии от истока и стока; tch – вероятность когерентного 
прохождения электроном области между электродами проводящего канала транзистора; S/D

sct  – 
вероятность переноса электрона без рассеяния через классически доступные области в проводя-
щем канале транзистора со стороны истока (S) или стока (D); FD F( , )f E E  – функция распределе-
ния Ферми – Дирака, характеризуемая уровнем Ферми EF.

Строгий расчет силы электрического тока по формуле (1) подразумевает численное самосо-
гласованное решение уравнений Пуассона и Шрёдингера, что необходимо для нахождения зави-
симости tch(E). Но учитывая конструктивные особенности рассматриваемого транзистора, впол-
не достаточным будет ограничиться решением уравнения Лапласа при нахождении простран-
ственного распределения электрического потенциала в проводящем канале транзистора [9, 10]. 
Тем более, что благодаря амбиполярному дрейфу электронов и дырок в полностью симметрич-
ном транзисторе будут отсутствовать области накопления пространственного заряда. Принятые 
же ограничения по габаритам транзистора на основе Z-нанотрубки благодаря эффектам экрани-
рования электрического поля металлическими электродами позволяют получить для простран-
ственного распределения напряженности и потенциала этого поля вдоль и поперек проводящего 
канала транзистора ряд очень простых аппроксимаций [10]. В частности, при отсчете потенци-
альной энергии U носителей заряда от середины запрещенной зоны Z-нанотрубки в точке, лежа-
щей на одинаковом расстоянии от истока и стока, U(x) ≡ 0, а приложенное между истоком и сто-
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ком напряжение обусловливает лишь соответствующее локальное смещение уровней Ферми 
в истоке и стоке (±eVD   /  2, см. равенство (1)) [17]. Использование указанного приближения вполне 
оправдано в силу того, что компонента Fx вектора напряженности электрического поля F отлич-
на от нуля и в то же время его компонента Fz ≡ 0 между истоком и верхним затвором, истоком 
и нижним затвором, верхним затвором и стоком, нижним затвором и стоком (кроме областей 
вблизи контактов нанотрубки с истоком и стоком). Между затворами, где находится нанотрубка, 
Fx ≡ 0 за исключением краевых областей затворов, где наблюдается лишь частичное экранирова-
ние этой компоненты поля металлическими электродами (≈H по оси 0x от левого и правого краев 
затворов по направлению к их середине), а модуль второй компоненты вектора напряженности 
электрического поля Fz можно рассчитать по формуле
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где eI – относительная диэлектрическая проницаемость Al2O3; w – параметр, зависящий от тол-
щины затворов (их линейный размер слева направо, см. рис. 1, b) и отношений d/H и eN/eI, кото-
рый характеризует отклонение реальной напряженности электрического поля внутри нанотруб-
ки от напряженности этого поля, рассчитываемой в приближении трех плоскопараллельных 
 диэлектрических слоев с соответствующими значениями относительной диэлектрической про­
ницаемости eI, eN и eI при w = 1 и стремящейся к бесконечности толщине затворов. Величина 
входящего в равенство (2) параметра eN рассчитывается, согласно [7], по формуле
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где a = 0,246 нм – постоянная кристаллической решетки графена. Параметру eN в литературных 
источниках приписывается относительная диэлектрическая проницаемость углеродных нано-
трубок в перпендикулярном их продольным осям направлении. И хотя рассмотрение нанотру-
бок в силу их топологии в виде сплошной диэлектрической среды, вообще говоря, не является 
правомочным, тем не менее им ставится в соответствие величина относительной диэлектриче-
ской проницаемости, равная eN. Дело в том, что, согласно расчетам из первых принципов, во 
внешнем электрическом поле электронный газ в нанотрубке поляризуется с образованием нерав-
номерно распределенного суммарного электрического заряда на ее поверхности. Суммарное же 
электрическое поле (внешнее поле плюс поле нанотрубки, индуцированное перераспределением 
электронной плотности в листе образующего нанотрубку графена) внутри и снаружи нанотруб-
ки очень близко к таковому, как если бы она представляла собой сплошной диэлектрический 
цилиндр со значением относительной диэлектрической проницаемости, равным eN.

Как показал анализ результатов численного решения двумерного уравнения Пуассона, при 
условиях Дирихле на затворах и Неймана на оси симметрии транзисторной структуры (см. 
рис. 1, b) для среды с изменяющейся в пространстве относительной диэлектрической прони-
цаемостью и отсутствующими областями электрического заряда, w → 1 при d/H → 1 незави-
симо от отношения eN/eI. При d/H → 0 величина w стремится к своему максимальному значе-
нию w0, определяемому отношением eN/eI. Чем это отношение меньше, тем значение w0 больше. 
При уменьшении толщины затворов, начиная со значения ≈H, также наблюдается значительный 
рост w. То есть при eN < eI, d < H и любой толщине затворов w > 1. А это значит, что если для 
всех дальнейших расчетов использовать выражение (2) в приближении плоскопараллельных ди-
электрических слоев, то все последующие оценки параметров эффективности рассматриваемого 
транзисторного ключа будут оценками сверху, а его реальная эффективность всегда будет ниже 
оценочной. Далее положим, что w = 1.

В соответствии с ненулевой величиной напряженности поперечного электрического поля Fz 
в Z­нанотрубке с индексами хиральности (N, 0) на отрезке [0, L] формируется область с ненуле-
вой шириной запрещенной зоны Eg [7], значение которой можно рассчитать с помощью прибли-
жения
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в котором J0 = 2,7 эВ – постоянная p-связи атомов углерода в графене. Это приближение при 
V0 = 12,2 В с большей точностью и в более широком диапазоне модуля разности потенциалов 
между верхней и нижней сторонами углеродной нанотрубки

 N | |zV d FD =  (5)

аппроксимирует представленные в [7] результаты численных расчетов нежели то приближение, 
которое предложили сами авторы этой статьи.

Рассмотрение переноса носителей заряда в рамках принятых приближений и упрощений 
позволяет вместо решения уравнения Шрёдингера использовать формализм передаточных ма-
триц [9], причем всего лишь для трех областей в проводящем канале моделируемого транзисто-
ра: первая область для x ∈ [-0,5L - 3 нм, -0,5L], вторая область для x ∈ (-0,5L, 0,5L) и третья 
область для x ∈ [0,5L, 0,5L + 3 нм]. Благодаря этому можно получить зависимость tch(E) в явном 
аналитическом виде [10]:
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На рис. 2 в качестве примера представлен ряд результатов расчета зависимостей tch(E), полу-
ченных с помощью выражения (6) при следующих значениях расчетных параметров: L = 24 нм, 
N = 27 (d = 2,11 нм), h = 2 нм, H = 6,11 нм, εI = 9,8. Параметры d, h и H подобраны таким об-
разом, чтобы, во-первых, при нулевой напряженности поперечного электрического поля Fz 
в Z-нанотрубке отсутствовала запрещенная зона, которая существует в таких нанотрубках из-за 
эффектов поверхностной кривизны для N ≤ 21 [18], а во-вторых, максимальная ширина запре-
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Риc. 2. Зависимости вероятности прохождения носителями заряда области исток – сток tch от их энергии E 
(tch(- E) = tch(E)): штриховая кривая – DVG = 1 В, пунктирная кривая – DVG = 2 В, сплошная кривая – DVG = 3 В

Fig. 2. Dependences of the probability of charge carriers passing through the source – drain region tch on their energy E 
(tch(- E) = tch(E)): dashed curve is DVG = 1 V, dotted curve is DVG = 2 V, solid curve is DVG = 3 V
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щенной зоны Eg достигалась при минимальных значениях разности потенциалов на затворах 
с условием, что напряженность поперечного электрического поля в межзатворном изоляторе 
DVG/H соответствует его электрической прочности и равна 0,5 В/нм [12, 13] при h ≈ d. Учитывая 
реальные физико-химические характеристики рассматриваемых материалов, указанный набор 
параметров фактически отвечает оптимальному транзистору с настолько эффективным управ-
лением шириной запрещенной зоны в Z-нанотрубке, насколько это только возможно. 

Как видно из рис. 2, зависимости tch(E) имеют по две характерные области, одна из которых 
отвечает квантовому туннелированию частиц через потенциальный барьер, а вторая соответ-
ствует их квазиклассическому надбарьерному переносу (см., например, [19]).

Расчет ВАХ транзистора и обсуждение полученных результатов. На рис. 3 и 4 приведены 
результаты расчета силы электрического тока в оптимальном по параметрам транзисторе на ос-
нове Z-нанотрубки при температуре T = 300 К и различных значениях напряжений на его стоке 
и затворах. Необходимые для расчета ВАХ транзистора зависимости tsc(E) находились с помо-
щью метода Монте-Карло путем моделирования свободного пробега носителей заряда и их рас-
сеяния на LA-, LO-, TA- и TO-фононах в классически доступных областях проводящего канала 
транзистора согласно развитой в [20] теории. При этом из обоих электродов в нанотрубку инжек-
тировалось по 10 млн частиц для каждого заданного набора значений VD и DVG с целью накопле-
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Рис. 3. Выходные ВАХ квантово-барьерного полевого транзистора на основе Z-нанотрубки:  
кривые последовательно сверху вниз – DVG = 0,0; 1,2; 2,0; 2,5; 2,8; 3,0 В

Fig. 3. Output I-V characteristics of a quantum barrier field-effect transistor based on Z-nanotube:  
curves sequentially from top to bottom are DVG = 0.0; 1.2; 2.0; 2.5; 2.8; 3.0 V
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Рис. 4. Проходные ВАХ квантово-барьерного полевого транзистора на основе Z-нанотрубки:  
кривые последовательно сверху вниз – VD = 0,5; 0,3; 0,2; 0,15; 0,1; 0,05 В

Fig. 4. Transfer I-V characteristics of a quantum barrier field-effect transistor based on Z-nanotube:  
curves sequentially from top to bottom are VD = 0.5; 0.3; 0.2; 0.15; 0.1; 0.05 V
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ния достаточного количества данных для последующей статистической оценки tsc(E) с приемле-
мым уровнем точности. 

При этом следует обратить внимание на то, что наиболее строгий расчет зависимости 
tch(E) подразумевает учет обусловленной фононным рассеянием носителей заряда декоге-
ренции их квантовых состояний [16]. Как показано в [21], декогеренция квантовых состояний 
частиц оказывает очень сильное влияние на вероятности их когерентного прохождения cht′  
и когерентного отражения chr′  от областей, в которых эта декогеренция имеет место, так что 

ch ch ch ch1  ( 1).t r t r′ ′+ ≠ + =  Эта недостающая часть когерентного потока носителей заряда, про-
порциональная ch ch1 ,t r′ ′- -  формирует некогерентные потоки как прошедших область декоге-
ренции частиц, так и отраженных от нее. Но поскольку адекватное моделирование рассматрива-
емых процессов невозможно без привлечения вычислительно сложных квантово-механических 
методов, например квантового метода Монте-Карло [22], в равенстве (1) было использовано бо-
лее простое с вычислительной точки зрения приближение

 ( )( )S/D S/D
ch S/D ch ch ch sc( ) ( ) 1 ( ) 1 ( ) ( ) ( ) ( ),t E t E E t E r E t E t EΣ ′ ′ ′= + - h - - ≈  (7)

вполне пригодное для адекватного описания нерезонансного переноса частиц, характеризуемых 
затухающими квантовыми состояниями. В формуле (7) hS/D – коэффициент некогерентного воз-
врата назад инжектированных из истока (S) или стока (D) носителей заряда. К примеру, в [16, 21] 
для расчета электрического тока через симметричные двухбарьерные резонансно-туннельные 
структуры на основе арсенида галлия неявно применялось приближение hS/D = 1/2, вполне 
оправданное для рассмотренных в этих работах условиях моделирования таких структур.

Согласно результатам моделирования квантово-барьерного полевого транзистора на ос-
нове Z-нанотрубки в его оптимальной рабочей точке по стоковому напряжению (VD = 0,15 В) 
при T = 300 К и DVG = 0 электрический ток достигает значения 19,1 мкА, что хорошо согласу-
ется с результатами экспериментальных измерений силы электрического тока в очень коротких 
металлических нанотрубках (17,7 мкА при L = 55 нм и d = 2,2 нм [23]; 14,9 мкА при L = 50 нм 
и d = 1,8 нм [24]). Максимальная проводимость канала моделируемого транзистора при T = 300 К 
и DVG = VD = 0 достигает 99,1 % от максимально возможного квантово-механического значения 
2e2/(p ħ) [25]. Отношение силы электрического тока в открытом транзисторе Ion (DVG = 0) к силе 
тока в максимально закрытом транзисторе Ioff (DVG = 3 В) при T = 300 К и VD = 0,1 В равно 3421. 
При VD = 0,2 В Ion/Ioff = 808, при VD = 0,3 В Ion/Ioff = 157, при VD = 0,4 В Ion/Ioff = 31, а при VD = 0,5 В 
отношение Ion/Ioff составляет всего лишь 8,1. В оптимальной рабочей точке Ion/Ioff = 1737. Значения 
обратной подпороговой крутизны ВАХ не превышают -0,44 В/дек при T = 300 К. То есть мини-
мальное абсолютное значение обратной подпороговой крутизны ВАХ моделируемого прибора 
почти в 7,4 раза превышает соответствующее минимально возможное классическое теорети-
ческое значение ln(10)kBT/e [9], где kB – постоянная Больцмана. В результате управление пере-
ключением рассматриваемого транзистора относительно затворных напряжений, в частности, 
приблизительно в 7 раз менее эффективно, чем управление переключением баллистического 
квантово-барьерного транзистора с одномерным полупроводниковым каналом [9]. Более того, 
приведенные выше значения получены с учетом того, что эффект формирования запрещенной 
зоны в Z-нанотрубке оценен сверху согласно [7]. Если бы он был оценен снизу согласно [6], то 
даже в крайне высоких электрических полях, когда диэлектрик Al2O3 находился бы в надпро-
бойном состоянии, невозможно было бы получить хоть сколь-нибудь приемлемые отношения 
Ion/Ioff и значения обратной подпороговой крутизны ВАХ, чтобы можно было говорить о тран-
зисторе на основе Z-нанотрубки как об эффективном электронном ключе при сравнении такого 
рода транзистора с полевыми транзисторами с одномерными полупроводниковыми каналами, 
проходящими внутри затворов в виде полых параллелепипедов или цилиндров [9].

Величина DVG = 3,13 В соответствует случаю максимальной ширины запрещенной зоны 
в Z-нанотрубке при рассмотренных условиях (см. приближение (4)). Создавать превышающую 
3 В разность затворных напряжений нецелесообразно не только из-за достижения запрещенной 
зоной максимальной ширины, но и из-за возрастания токов утечки через Al2O3, который будет 
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находиться в этом случае в пробойном состоянии (Fz > 0,49 В/нм) [12, 13]. Более того, если чис-
ленно решить двумерное уравнение Пуассона для рассмотренного транзистора при толщине 
затворов в 6 нм, то для w можно получить значение, равное 1,26. В результате, чтобы действи-
тельно имели место те же величины разности потенциалов между верхней и нижней сторонами 
углеродной нанотрубки, которые получаются в приближении трех плоскопараллельных диэлек-
трических слоев при w = 1, потребуется в 1,13 раза увеличить разность соответствующих затвор-
ных напряжений. При этом вышеуказанные значения коэффициентов (7,4 и 7) соответственно 
увеличатся до 8,4 и 7,9.

Выводы. В настоящей статье рассмотрена одна из возможных конструкций двухзатворного 
баллистического квантово-барьерного полевого транзистора на основе Z-нанотрубки. Проведена 
оптимизация его конструктивно-топологических параметров. Для Z-нанотрубки определены 
оптимальные значения ее длины и диаметра, при которых для такого транзистора достигают-
ся максимальные величины проводимости канала и обратной подпороговой крутизны ВАХ. 
Рассчитаны ВАХ транзистора на основе Z-нанотрубки с оптимальной геометрией в рамках раз-
работанной комбинированной физико-математической модели, описывающей перенос носителей 
заряда в проводящем канале транзистора с учетом как квантово-размерных эффектов, так и фо-
нонного рассеяния частиц. Теоретически установлено, что абсолютные значения обратной под-
пороговой крутизны ВАХ квантово-барьерных полевых транзисторов на основе Z-нанотрубок 
будут в несколько раз превышать соответствующие значения, характерные для типовых поле-
вых транзисторов с одномерными полупроводниковыми каналами внутри трубчатых затворов. 
А поэтому управление переключением первых будет менее эффективным относительно затвор-
ных напряжений в сравнении с управлением переключением последних.
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