Моделирование свойств сегнетоэлектрических пленок на основе замещенного нитрида алюминия для применения в устройствах энергонезависимой памяти
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Быстрый рост объёмов цифровых данных и усложнение вычислительных архитектур приводят к возрастающим требованиям к устройствам памяти, в том числе к снижению энергопотребления, повышению плотности записи и скорости переключения. В связи с этим сегнетоэлектрическая память в последние годы приобретает всё большую популярность как перспективная альтернатива традиционным типам энергонезависимой памяти. Особый интерес вызывают материалы, совместимые с кремниевой микроэлектроникой и способные обеспечивать устойчивое переключение поляризации при относительно низких рабочих напряжениях.
Нитрид алюминия (AlN) занимает особое место среди сегнетоэлектрических материалов благодаря своей исключительно высокой спонтанной поляризации (~130 МВ/см2) [1]. Было показано, что он сохраняет свои сегнетоэлектрические свойства при толщинах около 10 нм, что делает этот материал крайне привлекательным для применения в элементах памяти нового поколения [2]. Кроме того, отсутствие вакансий кислорода в пленках AlN означает потенциально бесконечное время хранения состояния в устройствах памяти на его основе, в отличие от традиционных сегнетоэлектриков, используемых сегодня. Ключевым ограничением нитрида алюминия остаётся высокое коэрцитивное напряжение, связанное с большим энергетическим барьером сегнетоэлектрического переключения поляризации [3]. В связи с этим, актуальной задачей является модификация свойств нитрида алюминия таким образом, чтобы сохранить его высокую поляризацию, одновременно снизив напряжение переключения и повысив технологическую применимость материала.
В данной работе при помощи расчетов на основе теории функционала плотности исследуются сегнетоэлектрические и диэлектричесткие свойства чистого AlN и замещенного атомами Sc, B, Ta. Проанализированы спонтанная поляризация, диэлектрическая проницаемость и зонная структура таких соединений при разной степени замещения атомов алюминия. На основании полученных данных эмпирически показано, что замещение атомов Al приводит к снижению величины коэрцитивного поля в сегнетоэлектрических пленках. Наиболее выраженный эффект наблюдается в системах Al1-xTaxN, где величина коэрцитивного поля снижается более чем в два раза по сравнению с чистым нитридом алюминия, что делает тантал наиболее перспективным элементом для сегнетоэлектрических нитридов.
Полученные результаты указывают на высокий потенциал Al1-xTaxN для применения в низковольтных сегнетоэлектрических элементах памяти и могут быть использованы при разработке новых устройств энергонезависимой памяти.
Работа выполнена при поддержке Российского научного фонда (проект № 25-19-00493).
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