Исследование процесса образования филаментных структур в оксиде гафния на основе  кинетического метода Монте-Карло
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Одна из наиболее распространенных физических реализаций резистивной памяти [1,2] основана на способности тонкопленочной структуры металл-диэлектрик-металл изменять свое сопротивление под действием приложенного напряжения/тока и запоминания результирующего резистивного состояния [3]. Запоминающие устройства привлекли большое внимание в последнее десятилетие из-за перспективы их приложения в резистивной оперативной памяти (Resistive Random Access Memory - RRAM), а также в памяти вычислительных и нейроморфных систем [4,5]. Типичная структура резистивной памяти, так называемые мемристоры, представляет собой тонкую диэлектрическую пленку, зажатую между двумя электродами - верхним и нижнем (см. Рис. 1). Оксиды переходных металлов (Ti, Ta, Hf, Zr и др.) [6] или оксиды кремния (SiO2, SiOx) [7-9] часто используются в качестве переключающего диэлектрического слоя.
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Рис. 1 [10] Схематическая модель формирования филамента (нить, образованная кислородными вакансиями) при подаче отрицательного напряжения на Pt-электрод в структуре Pt/t-HfO1.5 /TiN (слева) и Pt/m-HfO2/TiN (справа). t - тетрагональная фаза, m - моноклинная.

Для компьютерного моделирования микроскопических процессов, происходящих в резистивной памяти,  как правило, используются следующие подходы: теория функционала плотности (Density Functional Theory - DFT), метод молекулярной динамики (Molecular Dynamics - MD), кинематический метод Монте-Карло (Kinematic Monte Carlo - KMC), а также методы, связанные с решением системы кинетических дифференциальных уравнений для точечных дефектов. 
В настоящей работе было произведено моделирование роста филамента в HfO2 в тетрагональной и моноклинной фазе. Для достижения этого была разработана решеточная кинетическая модель Монте-Карло. Для описания физики процесса роста филамента рассматриваются следующие процессы для атомов кислорода: 1) образование пары междоузельный ион – пустая вакансия; 2) транспорт междоузельных атомов; 3) рекомбинация междоузельного иона с пустой вакансией (вакансия без кислорода); 4) транспорт решеточных атомов.
Чтобы найти частоты данных реакций, необходимо было рассчитать энергетические барьеры для каждого типа реакции. Для этого были использованы расчеты, основанные на теории функционала плотности: смоделированы суперячейки оксида гафния в моноклинной и тетрагональной фазе и использован VASP [11] - программный пакет для выполнения ab initio квантово-механических вычислений, который был установлен на кластере МСЦ РАН [12]. 
Также была написана программа на высокоуровневом языке программирования С++. Ее работа была основана на следующем: 
· Подготовка:
· Моделирование суперячейки, в которую можно добавлять дефекты;
· Запись данной суперячейки.
· Работа (действия производятся в цикле):
· Расчет всех возможных частот реакций;
· Выбор одной реакции;
· Произведение данной реакции;
· Перерасчет электрического поля путем решения уравнения Пуассона.
· Сбор данных:
· Запись проведенных реакций, информации насчет суперячейки.

В результате был создан программный пакет для проведения моделирования роста филамента. Кроме того, в рамках разработанной методики планируется методом электронного Монте-Карло провести изучения транспорта электронов проводимости внутри структуры филамента для исследования резистивного переключения мемристора.
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