
МИКРОЭЛЕКТРОНИКА, 2020, том 49, № 5, с. 323–333

323

МОДЕЛИРОВАНИЕ РЕЗИСТИВНОГО ПЕРЕКЛЮЧЕНИЯ
В МЕМРИСТОРНЫХ СТРУКТУРАХ НА ОСНОВЕ ОКСИДОВ 

ПЕРЕХОДНЫХ МЕТАЛЛОВ
© 2020 г.   О. О. Пермяковаa, b, *, А. Е. Рогожинa, **

aФизико-технологический институт им. К.А. Валиева Российской академии наук,
Нахимовский проспект, 34, корп. 1, Москва, 117218 Россия

bМосковский физико-технический институт (государственный университет),
Институтский переулок, 9, Долгопрудный, 141701 Россия

*e-mail: o.permyakova@phystech.edu
**e-mail: rogozhin@ftian.ru

Поступила в редакцию 30.01.2020 г.
После доработки 31.01.2020 г.

Принята к публикации 19.02.2020 г.

Рассмотрены основные подходы к моделированию резистивного переключения в системах со сло-
ями оксидов переходных металлов. Кратко изложены алгоритмы и результаты ab-initio моделирова-
ния таких систем, в частности значений энергетических барьеров для генерации, рекомбинации и
миграции дефектов в пленках HfOx и Ta2O5. Подробно описаны подходы к моделированию с помо-
щью метода конечных элементов и метода Монте-Карло и его результаты, особое внимание уделено
изменению характера переключения в мемристорной структуре при изменении кинетического ба-
рьера для диффузии ионов кислорода, который определяется границей слоев, участвующих в рези-
стивном переключений.
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ВВЕДЕНИЕ
В последнее время возрос интерес к энергоне-

зависимой памяти с произвольным доступом на
основе резистивного переключения (ReRAM).
Высокая скорость переключения такой памяти
позволяет рассматривать ее в качестве альтернати-
вы динамической памяти DRAM. Еще больший
интерес вызывает возможность создания нейро-
морфных систем на основе мемристоров [1–4].

Основным преимуществом ReRAM является ее
способность к масштабированию – минимальный
размер ячейки такой памяти составляет 4f 2 (f – раз-
мер элемента ячейки) [5, 6]. К резистивной памя-
ти предъявляют следующие технологические тре-
бования: рабочее напряжение (<1 В), потребле-
ние энергии (~10 пДж/переключение), время
переключения (<10 нс), количество циклов пере-
ключений (>109 циклов), время сохранения со-
стояния (>10 лет), площадь ячейки (<576 нм2).
Отдельные требования достигнуты для различ-
ных структур металл–изолятор–металл. Наилуч-
шие результаты получены для оксидной памяти
(OxRAM) на основе оксидов переходных метал-
лов HfOx или TaOx [7].

В основе переключения элемента ReRAM ле-
жит мемристорный эффект, возможность изме-
нять сопротивление ячейки в зависимости от
протекающего через нее заряда. В большинстве
приборов ReRAM мемристорный эффект объяс-
няется образованием проводящего канала (фила-
мента) внутри слоя изолятора в результате кон-
тролируемого электрического пробоя диэлектри-
ка. Для OxRAM, считается, что в роли филамента
выступает цепочка кислородных вакансии.

Основные параметры мемристора: RLRS(RON) –
сопротивление в состоянии с низким сопротивле-
нием, RHRS(ROFF) — сопротивление в состоянии с
высоким сопротивлением, VSET — напряжение пе-
реключения в состояние с низким сопротивлени-
ем, VRESET — напряжение переключения в состоя-
нии с высоким сопротивлением, VFORMING – на-
пряжение электроформовки, необходимое для
первичного формирования филамента в диэлек-
трике. Соответственно можно выделить три ос-
новных процесса (рис. 1): процессы переключе-
ния между состояниями (SET и RESET) и элек-
троформовка [5, 6].
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Электрофизические характеристики структур с
резистивным переключением определяются пара-
метрами используемых материалов, а также распре-
делением и свойствами дефектов в них. Для расчета
параметров материалов и анализа свойств дефектов
можно воспользоваться моделированием из первых
принципов (ab-initio) [8–10].

Параметры, полученные при ab-initio модели-
ровании, используют для кинетических моделей
Монте-Карло и метода конечных элементов [11–
14]. С помощью этих подходов можно, оценивая
изменение распределения дефектов, моделировать
процесс формирования филаментов и рассчиты-
вать электрические характеристики приборов.

Расчет характеристик цепей, состоящих из не-
скольких мемристоров, производиться с помо-
щью компактных моделей [15]. При этом предпо-
лагается, что параметры мемристоров и статисти-
ческие отклонения этих параметров известны.

В данной работе рассмотрены основные под-
ходы к моделированию процессов переключения
и электроформовки мемристорных структур на
основе оксидов гафния HfOx и тантала TaOx.
Кратко рассмотрены особенности ab-initio моде-
лирования этих материалов и компактного моде-
лирования цепей из мемристоров на основе HfOx
и TaOx.

1. AB-INITIO МОДЕЛИРОВАНИЕ
На первом этапе ab-initio моделирования, то есть

метода молекулярной динамики и теории функци-
онала плотности, задается структура вещества, на-
пример, кристаллическая структура. Затем задается
взаимодействие между атомами решетки с помо-
щью набора псевдопотенциалов, называемого си-
ловым полем (force field), рассчитанного из теории
функционала плотности, либо выбранного с учетом
экспериментальных результатов [5]. Силовое поле
представляет собой функцию потенциальной энер-
гии молекулы от координат ядер атомов, оно позво-
ляет учесть электрон-электронное и электрон-
ядерное взаимодействия в веществе. В подавляю-
щем большинстве работ по ab-initio расчету пара-
метров материалов мемристорных структур для по-
строения модели используется прикладной пакет
VASP (Vienna ab-initio simulation package).

В результате ab-initio моделирования можно
получить значения энергии генерации и реком-
бинации дефектов и энергии миграции (энергии
активации) [8, 16], определить диффузионную
подвижность дефектов внутри диэлектрика, зна-
чения энергии релаксации и термической иони-
зации, а также рассчитать электронную структуру
в высокоомном и низкоомном состояниях. Вери-
фицировать результаты ab-initio моделирования
можно, сравнив их с экспериментальными дан-

Рис. 1. Типичная ВАХ биполярного резистивного переключения с указанием напряжений переключения. Черным
цветов выделен этап формовки.
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ными о деградации подзатворного диэлектрика
во времени [17], переменном изменением темпе-
ратуры и характеристикой произвольного теле-
графного шума [18].

С помощью ab-initio моделирования были полу-
чены значения энергий активации вакансий кисло-
рода на границе Hf/HfO2, а также в объеме HfO2 для
моноклинной структуры m-HfO2 [8]. Рассчитанное
значение энергии образования кислородных вакан-
сий на границе металл-оксид оказалось ниже на
1.1 эВ по сравнению с энергией образования вакан-
сий в объеме оксида. Полученное значение на-
чальной энергии миграции кислородных вакан-
сий на границе Hf/m-HfO2 составляет 1.30 эВ, в
объеме оксида – 1.76 эВ, а вблизи границ зерен в
объеме оксида – 0.87 эВ. Минимальное значение
энергии необходимое для преодоления диффузи-
онного барьера вдоль границ зерен в m-HfO2 за-
висит от направления движения [16]. Так при
движении дважды положительных вакансий в
объеме зерна минимальное значение энергии со-
ставляет 0.71 эВ, значение энергии при движении
к границе составляет 1.14 эВ и при движении к
центру зерна 0.42 эВ. Необходимо отметить, что
ввиду кулоновского отталкивания наибольшая
концентрация вакансий вдоль границ зерен огра-
ничена значением 2.5 × 1014 см–2.

Напряжение формовки резистивного пере-
ключение в слое оксида сильно зависит от энер-
гии генерации вакансий в отсутствии электриче-
ского поля. С помощью легирующих примесей
можно изменить энергию образования вакансий
в отсутствии поля в оксидном слое HfOx [17]. Так
среди примесей Al, Ti и Si, наибольший эффект
на снижение энергии генерации, а значит и на на-
пряжения формовки оказывает Al, затем Ti и Si.
Из-за того, что кубическая фаза HfO2 наиболее
плотная снижение энергии генерации в этом слу-
чае оказывается больше по сравнению с моно-
клинной и ромбической фазой.

Образование дефектов на границе материалов и
переход ионов кислорода в кислородный обменный
слой, например Hf для HfO2, или переход ионов
кислорода в резервуар, т.е. активный электрод, яв-
ляется одной из гипотез образования филамента
при биполярном переключении. В мемристорных
структурах на основе оксидов HfO2 и Ta2O5 влия-
ние кислородного обменного слоя вблизи верх-
него электрода (Hf, Ti, Ta) и влияние нижнего
электрода (TiN, Ru) на время сохранения состоя-
ния и повторяемость ВАХ в зависимости от числа
циклов определяются кинетическими барьерами
для диффузии кислорода между слоями вещества
[19]. Эти барьеры также определяют скорость пе-
реключения и энергию необходимую для рези-
стивного переключения.

Результаты ab-initio расчетов говорят о том,
что кислородные вакансии, формирующие про-
водящий канал, имеют заряд 0 или +1, тогда как
мобильные изолированные вакансии внутри объ-
ема диэлектрика имеют заряд +2 из-за сильной
зависимости когезионной энергии вакансии от ее
заряда [20].

Рассматривалась возможность влияния катио-
нов металла в оксиде на механизм образования
канала [21, 22]. Например, отношение коэффи-
циентов диффузии ионов тантала и кислорода в
TaOx достигает 0.25–0.5, а отношение коэффици-
ентов диффузии ионов гафния и кислорода в
HfOx не превышает 0.013–0.1 [22].

Проводилось моделирование и более сложных
систем, например, структур TiN/HfO2/Ti/TiN и
TiN/Ta2O5/TaOx/TiN [23]. Показано, что, несмот-
ря на более высокое отношение сопротивлений для
структуры с оксидом тантала (на порядок больше),
число циклов переключения в слое Ta2O5/TaOx со-
ставляет только 104 по сравнению со структурой
на основе оксида гафния, число циклов переклю-
чения в которой более 108. Авторы объясняют
данный эффект большей энергией формирова-
ния вакансий в стеке HfO2/Ti.

С помощью ab-initio моделирования рассчита-
ны энергии образования дефектов внутри оксида
тантала [9, 10, 24]. Значения энергии формирова-
ния вакансий в значительной степени зависят от
конфигурации λ фазы Ta2O5 [9]. Так для конфигу-
рации 2f-a энергии активации нейтральных ва-
кансий 5.74 эВ и дважды положительных вакан-
сий 0.69 эВ являются наибольшими, тогда как
энергия активации для положительных вакансий
2.89 эВ, что является средним значением по срав-
нению с энергиями активаций для других конфи-
гураций рассмотренных в работе. В тонком про-
межуточном слое Ta2O3 слое миграция вакансий
может происходить с меньшими энергиями акти-
ваций, кроме того мобильные вакансии с зарядом
+2 имеют меньшую энергию активации по срав-
нению с неподвижными, образующими фила-
мент, нейтральными и положительно заряжен-
ными вакансиями [10]. Результаты сравнения па-
раметров дефектов (кислородных вакансий и
междоузельных ионов Ta) в Ta2O5 говорят о том,
что с уменьшением химического потенциала ато-
мов кислорода вероятность формирования ионов
Ta становиться сравнимой с вероятностью фор-
мирования кислородных вакансий [24].

2. МОДЕЛЬ МОНТЕ-КАРЛО
И МЕТОД КОНЕЧНЫХ ЭЛЕМЕНТОВ

Модель Монте-Карло и метод конечных эле-
ментов позволяет рассчитать кинетику процесса
образования резистивного перехода. Типичная
блок-схема метода Монте-Карло в связке с мето-
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дом конечных элементов представлена на рис. 2.
Как правило, метод Монте-Карло используется
для моделирования динамики распределения де-
фектов структуры, а метод конечных элементов для
получения макроскопических параметров систе-
мы, таких как распределение температуры и напря-
женности электрического поля внутри структуры,
с помощью решения дифференциальных уравне-
ний в частных производных.

Модель полного резистивного переключения,
построенную с помощью метода Монте-Карло и
метода конечных элементов удобно разделить на

следующие модули [21], которые также выделены
в блок-схеме (рис. 2):

• Начальная структура: представляет собой
начальное распределение вакансий/ионов внут-
ри диэлектрика;

• Кинетика дефектов: описывает механизмы
формирования, движения и рекомбинации де-
фектов внутри моделируемой структуры;

• Модель электронной проводимости: необ-
ходима для получения вольтамперных характери-
стик (ВАХ) моделируемой структуры;

Рис. 2. Типичная блок-схема метода Монте-Карло для моделирования процессов переключения в ReRAM структурах.
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• Модель распространения тепла;
• Стохастическая компонента: алгоритм МК,

применяемый к кинетической модели, в котором
определяются частоты или времена релаксации
диффузии, образования и рекомбинации дефек-
тов для создания статистической модели.

Процесс резистивного переключения включа-
ет в себя несколько этапов, а именно, процесс
формовки, процесс переключения в состояние с
низким сопротивлением (SET) и процесс пере-
ключения в состояние с высоким сопротивлени-
ем (RESET). Модель может описывать только
один или несколько этих процессов.

Начальная структура

В зависимости от моделируемых процессов за-
дается начальное распределение вакансий. Напри-
мер, для модели, описывающей все три процесса,
задается небольшое количество вакансий в объеме
диэлектрика, моделирующие границы зерен [11]. В
отсутствии процесса формовки необходимо на-
чальное распределение вакансий характерное для
обратимого пробоя диэлектрика. Например, на-
чальным состоянием ячейки TiN/HfO2/Hf/TiN с
низким сопротивлением может быть филамент,
имеющий ассиметричную форму песочных часов
[25]. Количество вакансий, образующих такой
проводящий канал, обычно калибруют с помо-
щью экспериментальной ВАХ.

Кинетическая модель
и стохастическая компонента

Кинетические барьеры для диффузии ионов О
определяют скорость резистивного переключе-
ния [19], энергию необходимую для переключения
и способность к сохранению состояния. Правильно
задав кинетические барьеры и условия на границах
между слоями, можно добиться, чтобы резистивное
переключение происходило только в одной области
филамента. Такой режим переключения, характер-
ный для ассиметричных структур, может обеспе-
чить более стабильные параметры процессов пере-
ключения. Для создания асимметрии филамента
один из электродов должен быть активным, т. е. об-
ладать высоким сродством с кислородом, а другой
инертным к оксидации и обладать высокой работой
выхода. Асимметрия приводит к кинетической
модели, в которой вакансии образуются вблизи
одного из электродов и затем диффундируют в
сторону другого электрода (рис. 3) [11]. Впрочем,
генерация вакансий может происходить как на
границе с активным электродом, так и в объеме
диэлектрика [12], но энергетический барьер не-
обходимый для генерации дефекта в объеме ди-
электрика значительно выше. В работе [13] также
предполагается один активный электрод (резер-
вуар), но считается, что генерация вакансий мо-

жет происходить во всем объеме диэлектрика, то-
гда как их рекомбинация с ионами кислорода
происходит только на границе с резервуаром.

Существуют и другие кинетические модели об-
разования вакансий. Например, оба электрода мо-
гут считаются активными [25, 26], тогда генерация
дефектов происходит у каждого из них. Параметры
переключения структуры TiN/HfO2/Hf/TiN зави-
сят от изменения количества вакансий образую-
щих филамент, а также емкости (количество
электронов, которые может поглотить электрод)
верхнего и нижнего резервуаров [25]. Наиболее
стабильные параметры переключения при низ-
ком токе (высокое сопротивление) происходят
при асимметрии емкостей резервуаров, при этом
филамент приобретает коническую форму. С
другой стороны, при равных емкостях процесс
переключения может становиться нестабильным,
т.е. увеличивается дисперсия напряжений VSET и
VRESET.

В модели [27] рассматривается разрыв в середи-
не сформированного канала униполярной структу-
ры. Процессы генерации и рекомбинации вакан-
сий рассматривались только в пределах разрыва.

Кинетическая модель может описывать не
только механизм образования и движения вакан-
сий [11, 13, 26–29], но и движение ионов, напри-
мер, ионов кислорода [12, 30–34]. При этом движе-
ние ионов может рассматриваться как во всем объ-
еме структуры [30–33], так и только в кислородном
обменном слое [34]. В этом случае образование ва-
кансии связано с перемещением иона кислорода со
своего положения в кристаллической решетке в
междоузлие, а движение вакансии – с переходом
иона кислорода в соседнюю вакансию или в кис-
лородный обменный слой. Однако, возможен
подход, при котором модель предполагает, что
вакансии неподвижны, но могут появляться и ис-
чезать, а ионы кислорода могут двигаться в объе-
ме диэлектрика или переходить в кислородный
обменный слой [30, 32, 34].

Формирование цепочки вакансий – не един-
ственный возможный механизм образования
проводящего канала [35]. Для TaOx-ReRAM, ос-
новным механизмом образования проводящего
канала является не только образование большого
количества вакансий в диэлектрике Ta2O5, но и
переход в проводящую фазу TaO2.

Динамику дефектов внутри структуры (рис. 3),
т.е. процессы диффузии, генерации и рекомбина-
ции можно описать с помощью уравнений для ча-
стот процессов [21]:

(1)

(2)

 Δ − β − β ∇=  
 

1 ext 2
0 exp ,G

b

W F T
R f

k T

 Δ − β − β ∇=  
 

1 ext 2
0exp ,R

b

W F T
R f

k T
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(3)

где RG, RR и RD – частоты генерации, рекомбина-
ции и диффузии соответственно; ΔW – энергия
активации исследуемого процесса; Fext – напря-
женность локального электрического поля; ∇T –
градиент температуры; β1 и β2 – коэффициенты,
описывающие снижение энергии активации из-
за электрического поля и градиента температуры,
соответственно; kb – постоянная Больцмана.
Иногда вместо скоростей рассматривают обрат-
ное время релаксации [21].

 Δ − β − β ∇=  
 

1 ext 2
0exp ,D

b

W F T
R f

k T

Коэффициент β1 описывает снижение потен-
циального барьера активации процесса из-за ло-
кального электрического поля. Например, для ге-
нерации дефекта в качестве коэффициента β1 ис-
пользуют коэффициент поляризации связи [31]
или коэффициент симметрии (обычно близок к
0.5), умноженный на постоянную решетки [11]. В
некоторых случаях, понижение потенциального
барьера рекомбинации из-за локального электри-
ческого поля может не учитываться вовсе (β1 = 0)
[31]. При рассмотрении диффузии ионов кисло-
рода β1 иногда содержит в себе длину прыжка
(расстояние от предыдущего до текущего положе-

Рис. 3. Движение дефектов в диэлектрике, рассматриваемое при моделировании: зеленый круг – вакансия кислорода,
сплошной круг – ион кислорода, КОС – кислородный обменный слой; 1 – генерация вакансии на границе с резерву-
аром; 2 – рекомбинация вакансии на границе с резервуаром; 3 – генерация вакансии в объеме диэлектрика; 4 – ре-
комбинация вакансии и иона кислорода в объеме диэлектрика; 5 – диффузия кислородных вакансий в объеме диэлек-
трика. Диффузия ионов кислорода рассматривается как последовательность 3 и 4.

Верхний электрод

Нижний электрод

КОС 1 2

5

3

4

Оксид
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ния) и зарядовое число иона [12], а при анализе
движения вакансий иногда выбирают β1 равным
коэффициенту симметрии [29]. Множитель f0
обычно принимают равным характеристической
частоте колебаний (1012–1013 Гц) [12].

Коэффициент β2 описывает снижение потен-
циального барьера из-за градиента температуры.
Как правило β2 равен произведению постоянной
решетки и постоянной Больцмана и используется
при рассмотрении скорости диффузии дефектов
за счет термодиффузии ионов вдоль градиента
температуры [11, 13]. Для процессов генерации и
рекомбинации обычно β2 = 0.

Формирование филамента

Формирование проводящего канала в слое ди-
электрика происходит под действием внешнего
электрического поля [5]. Распределение электри-
ческого потенциала рассчитывается с помощью
уравнения Пуассона:

(4)

где ϕ – электрический потенциал, ρ – плотность
заряда, ε – диэлектрическая постоянная среды.
Для ускорения вычислений иногда предваритель-
но с помощью уравнения Лапласа получают на-
чальное приближение [12, 13]. При этом на грани-
цах электродов используются граничные условия
Дирихле, а на других границах – периодические
граничные условия.

В процессе формирования филамента внутри
структуры появляются области, движение электро-
нов в которых более вероятно. В результате в слое
диэлектрика изменяется распределение электриче-
ского потенциала. Предполагается, что область, за-
полненная вакансиями и граничащая с электро-
дом, обладает более высокой проводимостью и
способствует распространению потенциала элек-
трода вглубь диэлектрика. При вычислении рас-
пределения электрического поля потенциал этой
области считается равным потенциалу примыка-
ющего электрода [12]. Когда цепочка из вакансии
проходит от одного электрода до другого предпо-
лагается, что сформировался проводящий канал.

Модель электронной проводимости

Существует несколько подходов к моделиро-
ванию тока, протекающего в слое диэлектрика.
Как правило, при моделировании процессов в си-
стеме находящейся в высокоомном состоянии
(формовка, SET) и процессов происходящих при
низком напряжении считают, что ток, проходя-
щий, через диэлектрик описывается моделью ту-
нелирования через ловушки (ТАТ – trap-assisted
tunneling) (рис. 4). В TAT модели предполагается,

ρΔϕ = −
ε

,

что туннельный механизм движения электронов
от одного электрода до другого происходит через
разрешенные уровни ловушек в диэлектрике, на-
пример, кислородные вакансии. Применение
этой модели в слоях HfOx обусловлено экспери-
ментальными результатами говорящими о том,
что ток утечки таких структур подчиняется зако-
ну Пула-Френкеля [36]. Применение модели ТАТ
для систем с резистивным переключением по-
дробно описано в [13]. По мере формирования
филамента появляется возможность использова-
ния и других моделей тока.

При моделировании процессов в системе на-
ходящейся в низкоомном состоянии (RESET) ис-
пользуются дрейфово-диффузионная модель [11,
30, 33], QPC модель [25, 26] и другие, например,
сочетание моделей QPC и модели омической про-
водимости [12]. Под QPC моделью имеется в виду
модель квантового точечного контакта, в которой
филамент имеет малую площадь сечения и учиты-
вается квантование проводимости [37]. Таким обра-
зом, в низкоомном состоянии выбор модели тока
зависит от площади сечения филамента.

Условие перехода между моделями для высо-
коомной и низкоомной систем также может зада-
ваться по-разному. Критерием перехода может
быть достижение критической концентрации ва-
кансий в объеме диэлектрика, например, более чем
150 вакансий на 125 нм3 [11]. Другой возможный
критерий – достижение определенной площади по-
перечного сечения филамента, например, для по-
перечного сечения проводящего канала менее
0.5 нм возможно применение QPC модели [12].

Модель распространения тепла

Распределение температуры в слое оксида мож-
но найти с помощью уравнения теплопроводности:

(5)

где kth – теплопроводность исследуемой пленки;
P(x, y, z) – мощность, локально рассеянная внут-
ри решетки. Для упрощения вычислений обычно
используется первое приближение уравнения
теплопроводности в предположении, что темпе-
ратура вдоль филамента однородна и растет из-за
разогрева электрическим током, как:

(6)

где VL и VR – значения напряжения, приложенно-
го к электродам, I – ток, проходящий в проводя-
щем канале и Rth – эквивалентное тепловое со-
противление. В соответствии с данной моделью
было показано, что во время процесса переклю-
чения температура может возрастать на 170 K [13].

( ) = Δ, , ,thP x y z k T

( )= + −297 K ,L R

thT V V I R



330

МИКРОЭЛЕКТРОНИКА  том 49  № 5  2020

ПЕРМЯКОВА, РОГОЖИН

Возможно использование и второго приближения. Его имеет смысл применять в областях с наиболь-
шей напряженностью электрическое поле [25]:

(7)

где Tambient – температура окружающей среды, nc – концентрация дефектов в проводящем канале, α – ко-
эффициент понижения барьера, fdissipation – коэффициент рассеяния тепла.

Более точное распределение температуры можно получить, если при расчете распространения тепла в
материале учесть его теплоемкость [12]:

(8)

где cp(r) – локальная теплоемкость, ρ(r) – плот-
ность вещества, λ(r) – теплопроводность матери-
ала, j(r, t) – локальная плотность тока и σ(r) – ло-
кальная проводимость внутри структуры.

Метод конечных элементов
для моделирования резистивного переключения

В связке с методом Монте-Карло метод конеч-
ных элементов используется для расчета напря-
женности электрического поля и распределения
температуры в объеме исследуемой структуры. В
случае задания изменения концентрации вакан-
сий во времени с помощью уравнения в частных
производных (9), моделирование процессов пе-
реключения можно осуществить, используя толь-
ко метод конечных элементов:

(9)

где nD – концентрация вакансий, t – время, D –
коэффициент диффузии вакансий, ν – скорость

дрифта вакансий, G – скорость генерации вакан-
сий при отрицательном потенциале для структу-
ры [14].

С помощью метода конечных элементов мож-
но оценить влияние температуры окружающей
среды на характеристики переключения структу-
ры Pt/Ta2O5/TaOx/W. Оказывается, что при уве-
личении температуры с 25 до 85°С наблюдается
небольшое уменьшение VRESET на величину по-
рядка 0.1 В [14]. Также было показано, что поло-
жение разрыва филамента во время перехода в
высокоомное состояние может не зависеть от
формы образовавшегося проводящего канала –
разрыв происходит вблизи верхнего платинового
электрода. Помимо этого в случае прямоугольной
формы канала при использовании различных ма-
териалов верхнего электрода (Pt, Ru, W) наблюда-
ется изменение VRESET на значение порядка 0.1 В,
при этом наибольшее значение напряжение пере-
ключения имеет структура с верхним электродом
из W, а наименьшее структура с электродом из Pt,

( )α= + − − 2
ambient dissipation ambient ,th

c

VI
T T R f T T

n

( ) ( ) ( ) ( ) ( )[ ] ( )
( )

δρ − ∇ λ ∇ =
δ σ
r r

r r r r

r

2, ,
, ,p

T t j t
c T t

t

( )∂ = ∇ ∇ − ν +
∂

,D
D D

n
D n n G

t

Рис. 4. Схема TAT процесса и схема изменения заселенности ловушек электронами высокоомного состояния для ре-
зистивного переключения на границах HfO2/Hf (1) [11] и TiN/HfO2 (2) [13].
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авторы считают, что это связанно с наибольшей
теплопроводностью Pt и наименьшей у W.

Метод конечных элементов позволяет рас-
смотреть процесс формовки резистивного пере-
ключения [38], а также состояние сразу после
формовки в слое TaOx с верхним омическим элек-
тродом и нижним электродом Шоттки. В таком
случае форма образовавшегося проводящего ка-
нала зависит от энтальпии миграции вакансий
кислорода. При повышении энтальпии уменьша-
ется скорость диффузии вакансий. В результате
большее количество вакансии остается у анода,
из-за чего филамент имеет коническую форму, а
не цилиндрическую.

Метод Монте-Карло для моделирования 
резистивного переключения

Для задания стохастической (произвольной)
компоненты в образовании филамента использу-
ется метод Монте-Карло. Чтобы определить ве-
роятность событий генерации, рекомбинации и
диффузии дефектов находят их частоты возник-
новения (1)–(3). Затем определяют вероятности
возникновения событий [39]:

(10)

где p – вероятность события, R – частота возник-
новения события, dt – рассматриваемый отрезок
времени. На основании данных вероятностей опре-
деляются события, которые произошли на этом ша-
гу, частоты которых используются для определения
шага по времени. Соответствие между внутренним
временем симуляции и временем, за которое про-
цесс происходит в реальности, можно получить
при использовании формулы [40]:

(11)

где dt – шаг по времени для следующего шага, ΣR –
сумма частот всех произошедших событий, RND –
произвольное число от 0 до 1.

Рассмотрим другие примеры использования
метода Монте-Карло. Для униполярного пере-
ключения в структуре Pt/HfO2/Pt можно предста-
вить симметричный филамент в форме песочных
часов [28], тогда можно выделить два механизма
разложения канала при переключении в высоко-
омное состояние. Первый связан с электрическим
полем в структуре – в этом режиме сопротивление
постепенно увеличивается с ростом напряжения.
Второй механизм определяется диссипацией тепла
в структуре. При этом сопротивление может увели-
чиваться скачкообразно. Механизм переключения
из высокоомного в низкоомное состояния в уни-
полярной структуре Pt/HfO2/Pt можно проана-
лизировать, задав разрыв в филаменте цилиндри-
ческой формы [27].

( )= −1 exp ,p Rdt

( )= −
Σ

ln
,

RND
dt

R

Частота отказов механизма считывания состо-
яния зависит от формы проводящего канала [26],
форма которого определяется скоростью нарас-
тания напряжения и ограничением тока (Icomp) в
течение процесса переключения. Например, для
OxRAM структуры оксидным слоем которой яв-
ляется ультратонкий слой HfOx наибольшее ко-
личество отказов происходит для скоростей роста
напряжения в пределах 1–10 мВ/с и ограничени-
ем тока 1–10 мкА, а наименьшее их количество
при скоростях роста напряжения 103–104 мВ/с и
ограничением тока 50–100 мкА.

С помощью метода Монте-Карло также мож-
но оценить диаметр проводящего канала и кон-
центрацию вакансий в нем на основе экспери-
ментальных данных о сохранении состояний RLRS
и RHRS. Опираясь на оценки изменения диаметра
филамента концентрации вакансий в нем, воз-
можно предсказать дальнейшее изменение состо-
яний RLRS и RHRS [41]. Например, для определения
параметров филамента данные о RLRS и RHRS, полу-
ченные во время измерений, сравниваются с теми
же данными, полученными в результате моделиро-
вания с помощью критерия согласия Колмогорова.
Например, для структуры Ir/Ta2O5 – δ/TaOx/TaN, с
размером верхнего электрода 0.5 × 0.5 мкм2 и тол-
щиной диэлектрика порядка 30 нм, диаметр фила-
мента изменяется от 15 до 40 нм. Концентрация ва-
кансий в высокоомном состоянии практически
одинакова для разных приборов, а в низкоомном
состоянии имеет значительный разброс.

Ниже приведены (табл. 1) значения для напря-
жения переключения для нескольких циклов раз-
личных структур, смоделированные в работах
[11–14, 30, 32, 34].

3. КОМПАКТНЫЕ МОДЕЛИ
Компактные модели опираются на готовые вы-

ражения для расчета тока и сопротивления, завися-
щие от электрофизических характеристик структу-
ры. Это позволяет применять их для расчета элек-
трических цепей. Для калибровки таких моделей
могут быть использованы данные о ВАХ структуры,
полученные из эксперимента, либо характеристики
проводящего канала (емкость, сопротивление, ко-
личество филаметов), полученные из моделирова-
ния с помощью методов конечных элементов и
Монте-Карло. Большое количество моделей тока
для мемристорных структур представлено в моно-
графии [15].

Также ReRAM могут представляться в виде эк-
вивалентных цепей [42]. Долговечность (время
сохранения состояния в ячейке) ReRAM структу-
ры Ta2O5/TaOx [43] моделируют с помощью стоха-
стических дифференциальных уравнений и сети
случайных сопротивлений. Такой метод является
менее точным, но позволяет предсказать поведе-
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ние структуры от цикла к циклу намного быстрее,
чем метод Монте-Карло.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Моделирование резистивного переключения в
слоях оксидов переходных металлов важно для
понимания работы и создания OxRAM и нейро-
морфных систем. Опираясь на результаты моде-
лирования, можно выбрать наиболее подходящие
материалы для мемристоров. Моделирование ре-
зистивного переключения обычно разделяют на
три основных этапа: ab-initio моделирование ма-
териалов, из которых состоит прибор, моделиро-
вание с помощью методов конечных элементов и
Монте-Карло кинетики процесса резистивного
переключения, и моделирование цепей, включа-
ющих в себя мемристоры, с помощью компакт-
ных моделей.

Метод Монте-Карло и метод конечных эле-
ментов позволяют изучить процесс формирова-
ния филамента и процесс переключения в от-
дельной мемристорной структуре. Построенная с
помощью таких методов модель, как правило,
включает в себя: модель распространения темпе-
ратуры внутри структуры, модель распределения
электрического потенциала внутри структуры, а
также модель генерации и движения дефектов
внутри структуры. Распределение температуры и
электрического потенциала можно получить при
решении методом конечных элементов уравне-
ний теплопроводности и Пуассона. Процессы
движения, генерации и рекомбинации дефектов
также описываются с помощью методов конеч-
ных элементов и Монте-Карло. В первом случае,
с помощью метода конечных элементов находит-
ся решение нестационарного дифференциально-
го уравнения для концентрации дефектов. Во
втором случае, задаются частоты генерации, ре-
комбинации и диффузии дефектов (например,
вакансий) и исследуется изменение распределе-
ния дефектов в активной области прибора во вре-
мени.

В результате моделирования методами конеч-
ных элементов и Монте-Карло можно получить
форму и структуру филамента в активной обла-
сти, вольтамперная характеристика прибора, а
также распределения дефектов и различных пара-
метров на разных этапах формирования фила-
мента. С помощью метода Монте-Карло можно
также оценить надежность прибора и время со-
хранения состояния.
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