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Привлекательным направлением развития наноэлектроники является разработка энергонезави-
симых запоминающих устройств нового поколения, а именно электрической фазовой памяти или
PC-RAM (Phase Change Random Access Memory). Однако здесь имеется ряд нерешенных проблем,
таких как: стабильность аморфной фазы, высокое энергопотребление, большое время записи ин-
формации и т.д. С целью решения этих проблем был предложен новый подход, заключающийся в
использовании наночастиц бинарного сплава Ag–Cu в качестве ячеек PC-RAM. Для этого методом
молекулярной динамики было проведено исследование процессов структуризации наночастиц
данного сплава размером D = 2–10 нм различного состава при вариации темпа отвода термической
энергии. Были оценены стабильности аморфного и кристаллического строения и сделаны выводы
о составе и размерах наночастиц, пригодных для создания ячеек фазоизменяемой памяти. Было по-
казано, что в случае применения наночастиц бинарного сплава Ag–Cu удается уменьшить размер
одной ячейки до 6–8 нм, сократить время записи информации до 2.5 нс и впервые на основе эвтек-
тического подхода добиться устойчивости аморфного и кристаллического строения при разном
темпе отвода термической энергии.
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ВВЕДЕНИЕ
Наиболее яркое практическое применение до-

стижений нанотехнологий наблюдается в элек-
тронике промышленного и бытового назначения,
что обусловлено общемировой тенденцией к
уменьшению размеров и к увеличению быстро-
действия микросхем. Известно, что одними из
основных элементов микроэлектроники являют-
ся ячейки памяти. Бурное развитие электроники
и вычислительной техники привело к повыше-
нию спроса на энергонезависимую память, под
которой понимают типы памяти, где технологи-
ческое состояние ячеек сохраняется при отклю-
чении питания. Однако при смещении размеров
элементов микросхем памяти в нанометровую
область, современные технологии сталкиваются с
множеством фундаментальных и специфических
проблем, которые связанны, в первую очередь, с
квантовыми явлениями, поскольку размеры при-
боров становятся сравнимыми с размерами, ха-
рактерными для электронов проводимости: дли-
ной волны де Бройля и длиной свободного пробе-

га электронов. Поэтому неотложно требуется
разработка основ твердотельной наноэлектрони-
ки, построенной на совершенно новых принци-
пах работы. Одним из таких вариантов стала РСМ
(Phase Change Memory) технология.

Материалы с фазовым переходом (PCM) до-
минируют сейчас в мире перезаписываемых оп-
тических носителей информации, включая уни-
версальный цифровой диск (DVD-RW) и диск
Blu-ray, и являются ведущими кандидатами на бу-
дущие энергонезависимые компьютерные запоми-
нающие устройства, такие как PC-RAM (Phase
Change Random Access Memory) [1]. PCM использу-
ет поведение материалов с фазовым переходом, ко-
торые могут обратимо переключаться между аморф-
ной и кристаллической фазами, обычно с различ-
ным электрическим сопротивлением. Аморфная
фаза имеет тенденцию к высокому электрическому
сопротивлению, в то время как кристаллическая
фаза имеет низкое сопротивление. Этот контраст
используется для хранения информации в PCM-
ячейках (состояние с высоким сопротивлением
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может представлять логический “0”, а состояние
с низким сопротивлением – логическую “1”) [2].
Таким образом, PCM-ячейка памяти по существу
состоит из слоя материала с фазовым переходом,
зажатого между двумя металлическими электро-
дами. Наноразмерные биты в тонком поликри-
сталлическом слое под воздействием низкоэнер-
гетического импульса тока обратимо и чрезвы-
чайно быстро переключаются между аморфным и
кристаллическим состояниями, что можно опре-
делить путем измерения удельного сопротивле-
ния или оптического коэффициента отражения.

Привлекательным свойством PCM-ячеек явля-
ется то, что данные сохраняются в течение долгого
времени (обычно 10 лет при комнатной температу-
ре), но записываются за несколько наносекунд. Это
свойство может позволить использовать PCM в ка-
честве энергонезависимой памяти, такой как фл-
эш-память и жесткие диски, при этом работая по-
чти так же быстро, как высокопроизводительная
энергозависимая память DRAM (динамическая
память с произвольным доступом). Кроме этого,
по сравнению с наиболее распространенной се-
годня флэш-памятью, память с изменяемым фа-
зовым состоянием имеет значительно более вы-
сокую скорость доступа к информации, выдер-
живает примерно в 10 тысяч раз больше циклов
перезаписи и может иметь более высокую плот-
ность размещения информационных битов.

По этой причине PCM может рассматриваться
как наиболее оптимальный вариант энергонеза-
висимой памяти и предполагается ее обширное
использование в компьютерных технологиях сле-
дующего поколения. Благодаря своим характери-
стикам РСМ может заменить не только флэш-па-
мять, но и современные накопители на основе
жестких магнитных и твердотельных дисков, ди-
намическую и статическую оперативную память,
а также радиационно-стойкую память специаль-
ного назначения [3–5].

Другим, интересным возможным приложени-
ем для PCM-ячеек являются не фон-нейманов-
ские вычисления. В такой вычислительной пара-
дигме устройства памяти используются не только
для хранения данных, но и для выполнения неко-
торых вычислительных задач. Наличием запоми-
нающего устройства, которое может выполнять
вычисления, устраняется необходимость переда-
чи данных между вычислительными блоками
центрального процессора (ЦП) и блоками памяти
(DRAM), которые физически разделены в обыч-
ных компьютерах. Такое разделение и связанная
с ним передача данных являются одним из основ-
ных узких мест традиционных цифровых ком-
пьютеров фон Неймана, поскольку доступ к па-
мяти обычно потребляет от 100 до 1000 раз больше
энергии, чем операция ЦП [2].

Поэтому детальное понимание лежащих в ос-
нове PCM физических механизмов и динамики
состояния PCM важно для выяснения вопроса
оптимизации данной технологии. Несмотря на
то, что эффект памяти в материалах с фазовым
переходом был открыт более 50 лет назад, до сих
пор остается еще много открытых вопросов, каса-
ющихся электрического транспорта, механизма
кристаллизации, эффектов релаксации и присущей
PCM стохастичности, и все эти вопросы являют-
ся центральными принципами работы PCM-
ячеек памяти.

Сейчас в качестве программируемых материа-
лов фазовой памяти наиболее широкое распро-
странение получили халькогенидные полупро-
водники системы Ge–Sb–Te (GST), в частности
материалы квазибинарного разреза GeTe–Sb2Te3,
на котором находятся три химических соедине-
ния: GeSb4Te7 (GST147), GeSb2Te4 (GST124) и
Ge2Sb2Te5 (GST225) [3]. Несмотря на успешное
коммерческое применение материалов GST в оп-
тических запоминающих устройствах, многие
фундаментальные и практически важные вопро-
сы, связанные с электрофизическими характери-
стиками тонких пленок, остаются не до конца
изученными. Например, продолжаются дискус-
сии по механизмам переноса носителей заряда в
пленках системы Ge–Sb–Te [3]. Понимание дан-
ных вопросов также является необходимым усло-
вием для разработки эффективных методов со-
вершенствования и целенаправленной оптимиза-
ции технологии фазовой памяти, в частности за
счет управления электрофизическими свойства-
ми программируемых материалов.

Ключевыми требованиями, предъявляемым к
PCM-ячейкам, являются высокая износостой-
кость (обычно >108 циклов SET/RESET до отка-
за), низкий ток перевода системы в аморфное со-
стояние RESET (≤200 мкА), высокая скорость
кристаллизации SET (≤100 нс), хорошая масшта-
бируемость (размер узла <45 нм). Одно устрой-
ство PCM может быть спроектировано так, чтобы
легко соответствовать одному из вышеуказанных
ограничений, но задача состоит в том, чтобы со-
здать массив устройств, отвечающий всем выше-
указанным требованиям. Так отдельные, пока
экспериментальные, устройства PCM продемон-
стрировали >1012 циклов перезаписи информа-
ции, ток RESET <10 мкА, скорость SET ~25 нс,
прогнозируемый срок хранения 10 лет при 210°C
и масштабируемость узла менее 20 нм [2].

Для достижения лучших и более стабильных
результатов, были проведены исследования по
оптимизации PCM-материалов путем частичной
замены или легирования GST сплава. Так были
найдены соединения с хорошими характеристи-
ками по определенным свойствам, например с
низким энергопотреблением (TiSbTe, ScSbTe, сплав
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GST легированный углеродом), с высокой термиче-
ской стабильностью (SiSbTe, GeCuTe, SbTeSe) и так
далее [6, 7]. В настоящее время улучшение пока-
зателей путем поиска новых материалов преиму-
щественно основано на экспериментальных ме-
тодах “проб и ошибок”. Но такой поиск часто
требует очень большой продолжительности раз-
работки и больших затрат.

В противоположность этому для ускоренного
развития РСМ-материалов возможен и другой
подход, базирующийся на высокопроизводитель-
ных методах компьютерного моделирования. В
основном это относится к расчетам отдельных ха-
рактеристик или уже имеющихся в РСМ-техно-
логиях соединений, или их гипотетических ана-
логов. Использование методик компьютерного
анализа может существенно сократить время по-
иска и разработки материалов с требуемыми
свойствами. В представленной работе именно
данный подход был применен для анализа воз-
можности создания устойчивого цикла реверсив-
ных фазовых переходов “аморфное ↔ кристалли-
ческое состояние”, проходящих в результате низ-
коэнергетического воздействия на примере
бинарного сплава Ag–Cu.

КОМПЬЮТЕРНАЯ МОДЕЛЬ

Хорошо известно, что экспериментальное
определение кластерной структуры связано со
значительными трудностями, так как уже при
размерах частиц меньше 5.0 нм дифракция на
рентгеновских лучах не позволяет получить ре-
альные данные. Использование электронной
микроскопии и месбауэровской спектроскопии
также редко позволяет решить данную проблему.
Поэтому при исследовании нанокластеров часто
применяют компьютерное моделирование.

Для имитации поведения нанокластеров на се-
годняшний день разработано множество методов
и, прежде всего, это метод молекулярной дина-
мики (МД). Кроме этого, для работы на атомном
уровне применяют классический метод Монте–
Карло, методы, основанные на квантовой теории
и включающие в себя интегрирование по траек-
ториям, модифицированные методы Монте–
Карло, МД в сочетании с теорией функционала
электронной плотности. Также используются
дискретные подходы, например, клеточные авто-
маты и метод решеточных уравнений Больцмана.

При проведении компьютерного моделирова-
ния использовался метод молекулярной динами-
ки, который, на наш взгляд, является наиболее
адекватным для анализа процесса отвода тепло-
вой энергии с различными скоростями от еди-
ничных металлических кластеров, находящихся в
расплавленном состоянии, и определения фор-
мирующихся при этом структур. Данный подход

позволяет моделировать детальную картину по-
движности атомов внутри кластера и достаточно
глубоко изучить влияние внешних факторов на
упорядоченность в кристаллической решетке.

Процесс МД-моделирования наноструктур
опирается на достаточно подробное описание ча-
стиц, входящих в их состав. В молекулярной ди-
намике чаще всего используется классическая
точка зрения, согласно которой атомы или моле-
кулы представляются как точечные массы, взаи-
модействующие посредством сил, зависящих от
расстояния между этими объектами. Такие силы
при компьютерном анализе рассчитываются при
помощи различного рода потенциалов межатом-
ного взаимодействия, и уровень достоверности
полученных результатов напрямую определяется
выбором используемого потенциала.

В работе силы межатомного взаимодействия вы-
числялись на основе модифицированного потен-
циала сильной связи TB-SMA. Этот метод основан
на том, что значительная группа свойств переход-
ных металлов может быть полностью определена,
исходя из плотности состояний внешних d-элек-
тронов. Несмотря на простую функциональную
форму, модель сильной связи достаточно хорошо
описывает многие свойства для широкого круга
металлов и сплавов.

При анализе свойств нанокристаллического
сплава Ag–Cu данные для потенциала были взяты
из работы [8], в которой TB–SMA-подход был до-
работан для исследуемого нами соединения. Тем-
пература системы определялась посредством
средней кинетической энергии атомов, которая
рассчитывалась при помощи скоростного алго-
ритма Верле с шагом по времени h = 1 фс. Струк-
турные переходы и внутреннее строение наноча-
стиц определялись при помощи визуализаторов
xmakemol [9] и OVITO [10], а также функции ра-
диального распределения. Моделирование про-
водилось с использованием компьютерной про-
граммы MDNTP, разработанной Dr. Ralf Meyer
(University Duisburg, Germany).

В качестве начальных объектов были исполь-
зованы сферические ГЦК-кластеры, получаемые
при вырезании из идеальной кристаллической
решетки Ag, в которых часть атомов серебра была
случайным образом заменена атомами меди в ин-
тересующем нас целевом процентном соотноше-
нии. Моделирование нагрева происходило в рам-
ках термостата Нозе [11]. Процесс нагрева каждо-
го кластера начинался с релаксации исходной
кристаллической фазы при начальной температу-
ре Т = 100 К, далее подвод термической энергии
производился до полного разрушения дальнего
порядка в наночастице. Т.е. на первичном этапе
моделируемые системы были плавно нагреты до
1200 К и выдержаны при этой температуре в тече-
ние 1.0 нс для полного исчезновения остатков
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кристаллического строения. Процесс кристалли-
зации малых металлических частиц из жидкой
фазы исследовался при условии постоянной
энергии Е (микроканонический ансамбль) с по-
мощью термостата Андерсена [11], что позволяло
моделировать методику охлаждения нанокласте-
ров до комнатной температуры с различными
скоростями, соответствующими временам охла-
ждения 0.5, 1.5 и 2.5 нс.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЯ

Несмотря на все свои очень привлекательные
свойства, технология РСМ-записи информации
имеет и набор пока не решенных недостатков.
Рассмотрим только те, которые имеют непосред-
ственное отношение к проводимому нами иссле-
дованию. Одной из основных проблем последне-
го десятилетия была нестабильность сохранения
при высоких температурах требуемой структур-
ной модификации РСМ-материала. Так, в работе
[3] было найдено, что уже в диапазоне от T = 100
до T = 140°С происходит резкое падение удельного
сопротивления тонких пленок GeSb4Te7, GeSb2Te4 и
Ge2Sb2Te5. Проведенные исследования данных
пленок показали, что в этом температурном ин-
тервале наблюдается появление экзотермических
пиков, что обусловлено фазовым переходом из
аморфного в кристаллическое состояние [3].

Как правило, чем выше стабильность аморф-
ного состояния материала с фазовым переходом,
тем медленнее и энергозатратнее становится кри-
сталлизация материала (т.е. больше время SET).
Такая корреляция казалась непреодолимой в те-
чение многих лет, но недавно были разработаны
новые классы материалов, нацеленные одновре-
менно и на сохранение данных при больших тем-
пературах и на создание высокой скорости про-
граммирования. Так не халькогенидные сплавы
Ga–Sb-Ge продемонстрировали высокую ско-
рость SET (т.е. кристаллизацию материала с фа-
зовым переходом), примерно ~80 нс, и отличное
сохранение данных (10 лет при 220°C) [4].

Создание универсального PCM-материала,
пригодного как для высокотемпературных, так и
для высокоскоростных операций, остается до на-
стоящего времени большой проблемой. Действи-
тельно, термическая стабильность PCM-структур
зависит от величины энергии активации кристал-
лизации, которая является результатом комбина-
ции зарождения и роста кристаллов, от этих про-
цессов и зависит скорость записи информации.
Однако процессы кристаллизации должны быть
затруднены при температурах хранения, в то вре-
мя как скорость роста кристаллической фазы
должна быть увеличена при температурах, близ-
ких к плавлению, чтобы, соответственно, улуч-
шить скорость записи.

Вторым значительным недостатком РСМ-тех-
нологии считается достаточно высокое энергопо-
требление. Это особо важный момент при созда-
нии устройств памяти высокой плотности. Логично
предположить, что для уменьшения энергетических
затрат на плавление РСМ-материала в ячейке памя-
ти можно использовать подход, основанный на
уменьшении активного объема РСМ-материала,
участвующего в обратимом фазовом переходе.
Однако масштабирование PCM-ячейки памяти
имеет свои ограничения, заключающиеся в со-
хранении самого механизма фазового перехода,
который на наноуровне обладает рядом особен-
ностей.

Кроме этого, возможно применение совер-
шенно иных схем построения РСМ-материалов,
что также может привести к сильному снижению
потребляемого тока. Так, в сверхрешетках пленок
на основе GeTenSb2Te3 сейчас исследуются новые
физические механизмы, такие как топологиче-
ский фазовый переход [12], который может при-
вести к сильному снижению тока, поскольку не
основан на джоулевом нагреве материала с фазо-
вым переходом.

Исходя из всего указанного выше, мы решили
изменить подход к изучению РСМ-эффектов на
основе традиционных Ge–Sb–Te сплавов и пред-
ложили гипотезу применения в качестве ячеек
РСМ-памяти малых металлических наночастиц
диаметром D ≤ 10 нм. Выбранные нами величины
оказываются много меньше размеров, используе-
мых сейчас в РСМ-технологиях (D = 45–100 нм),
в результате чего может быть достигнуто сразу не-
сколько положительных эффектов. Во-первых,
может быть создана большая плотность располо-
жения информационного массива. Во-вторых,
малый объем РСМ-области требует меньшего
электрического импульса для перевода ячейки в
аморфное состояние. В-третьих, процесс кристал-
лизации такого малого объема должен протекать за
много меньший интервал времени, что может резко
сократить время записи информации.

Проверка выдвинутой гипотезы происходила в
несколько этапов. Вначале была изучена возмож-
ность использования единичных нанокластеров
чистых металлов Ni, Cu, Au, Ag, Pt и Pd в качестве
битов информации в устройствах РСМ-памяти
[13, 14]. Для этого на основе модифицированного
потенциала сильной связи TB–SMA было прове-
дено моделирование методом молекулярной ди-
намики процессов структурообразования нано-
частиц данных металлов диаметром до 10.0 нм.
Было исследовано влияние различных условий
кристаллизации на формирование внутреннего
строения нанокластеров Ni, Cu, Au, Ag, Pt и Pd и
проанализированы границы устойчивости раз-
личных кристаллических изомеров.
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Так же было проведено сравнение полученных
закономерностей для наночастиц меди, никеля,
золота, серебра, платины и палладия аналогич-
ных величин. По результатам первого этапа ис-
следований был сделан вывод, что из изучаемых
металлов наиболее оптимальным материалом для
создания элементов памяти, основанной на фазо-
вых переходах, являются нанокластеры платины
или палладия с диаметром D > 8 нм. Анализ нано-
структур Pt и Pd в качестве возможных ячеек па-
мяти показал, что наночастицы платины все же
лучше всего подходят на эту роль, так как демон-
стрируют более стабильное разграничение аморф-
ной и кристаллической фаз.

По результатам моделирования наноструктур
серебра был сделан вывод, что их использование
в качестве элемента РСМ-памяти допускается, но
с ограничением размера частицы свыше 10 нм и в
определенном диапазоне скорости отвода тепло-
вой энергии. В ходе анализа данных компьютер-
ного моделирования было высказано предполо-
жение, что легирование серебра медью или золо-
том, возможно, позволит улучшить получаемые
структурные характеристики, в частности пони-
зить минимальный размер РСМ-ячейки памяти.
Другой важный вывод первого этапа исследова-
ния состоял в подтверждении нашего предполо-
жения о резком сокращении времени, необходи-
мом для завершения процесса кристаллизации
такого малого объема. Так в ходе проведенного

МД-моделирования минимальное время записи
информации было оценено в 2.0–3.0 нс, что резко
отличается от SET времени в современных РСМ-
технологиях (τ ≈ 75–80 нс).

Однако в случае единичных нанокластеров чи-
стых металлов все же не удалось в полной мере ре-
шить проблему четкого разделения процессов фор-
мирования аморфной и кристаллической структуры
при разных уровнях отвода термической энергии,
что соответствовало имитации разного значения
электрического импульса при процессах SET (за-
пись) и RESET (сброс) информации. Поэтому далее
было принято решение сконцентрироваться на
наиболее перспективных химических элементах
Ag, Pt и Pd и в качестве второго этапа исследова-
ний произвести изучение нанокластеров некото-
рых сплавов данных металлов.

Так как серебро находится в намного более
низкой ценовой категории, в сравнении с плати-
ной и палладием, то в представленной работе для
анализа были выбраны бинарные наночастицы
(НЧ) Ag–Cu диаметром 2.0 ≤ D ≤ 8.0 нм. Процент-
ное содержание атомов меди в имитируемых на-
ночастицах находилось в пределах 10–50%. Так
как имитировались наиболее важные для РСМ-
методики процессы кристаллизации, то первич-
ные НЧ были в расплавленном (аморфном) со-
стоянии. Далее эти первичные НЧ подвергались
процедуре охлаждения до комнатной температу-
ры с разным темпом отвода термической энергии,
соответствующим времени охлаждения τ = 0.5, 1.5 и
2.5 нс.

Полученные результаты оказались достаточно
неожиданными по отношению к макроскопиче-
ским образцам. Так, при очень быстром охлажде-
нии эвтектическое превращение в объемных
сплавах Ag–Cu может быть подавлено, и фикси-
руется только одна фаза – твердый раствор с гра-
нецентрированной кубической решеткой. На на-
ноуровне ситуация оказывается несколько иной.
Независимо от процентного содержания атомов
меди (10–50%) в бинарных наночастицах Ag–Cu
и их размера (2.0 ≤ D ≤ 8.0 нм) при двух наиболь-
ших скоростях охлаждения (τ = 0.5 и 1.5 нс) всегда
фиксировались НЧ только с разупорядоченным
строением (рис. 1). Анализ “мгновенных” сним-
ков НЧ на конечной стадии термической эволю-
ции (Т = 300 К) показывает наличие нескольких
важных тенденций:

1. Атомы Ag выдавливаются из центра Ag–Cu
НЧ, преимущественно к ее поверхности.

2. Четко сформированного медного ядра в
центре Ag–Cu НЧ не наблюдается. Атомы Cu рас-
пределены в пределах достаточно широкого объе-
ма, образуя в нем смесь атомов различного сорта.

3. Из-за отсутствия явного ядрооболочечного
вида НЧ атомы Ag и атомы Cu не могут образо-
вать собственные кристаллические подрешетки,

Рис. 1. Наночастица сплава Ag50Cu50 диаметром D =
= 4.0 нм, полученная при охлаждении из расплава до
комнатной температуры за время τ = 1.5 нс. Серым
цветом показаны атомы серебра, красным – атомы
меди (on line). Строение аморфное.
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из-за чего внутреннее строение бинарных Ag–Cu
НЧ, при высоких темпах отвода термической
энергии всегда является аморфным.

4. Наночастицы сплава Ag–Cu, в пределах рас-
смотренных размеров (2.0 ≤ D ≤ 8.0 нм), сохраня-
ют первоначально заданную сферическую форму.

По результатам, полученным нами при време-
ни охлаждения τ = 2.5 нс, также можно отметить
ряд закономерностей. Так, при относительно
большом проценте содержания атомов меди
(≥20%) в бинарных наночастицах Ag–Cu, внеш-
ний вид и внутреннее строение НЧ полностью
идентичны характеристикам НЧ, рассмотренным
выше в случаях более высоких темпов отвода тер-
мической энергии. Т. е. на конечном этапе фик-
сируется сферическая наночастица с отсутствием
кристаллографически упорядоченного располо-
жения атомов. Но если рассмотреть случай мини-
мального легирования НЧ серебра атомами меди
(≈10%), то ситуация значительно изменяется,
причем имеется явно выраженный размерный
эффект. В [15] было найдено, что очень низкие
уровни легирования медью (несколько процен-
тов) могут вызывать переход Ag–Cu НЧ диамет-
ром D = 3.0–5.0 нм от ГЦК к икосаэдрическому
(Ih) строению.

Похожая тенденция была обнаружена и под-
тверждена при нашем МД-исследовании, правда с
некоторыми ограничениями. В ансамбле Ag–Cu
НЧ диаметра D = 2.0 нм даже при максимальном

времени охлаждения τ = 2.5 нс около 70% НЧ бы-
ли найдены на конечном этапе моделирования с
разупорядоченным строением. Оставшиеся 30%
наночастиц действительно обладали икосаэдриче-
ской структурой (рис. 2). Т. е., действительно, при
малых уровнях легирования медью в НЧ Ag–Cu
возможно образование пятичастичной симмет-
рии, но не всегда, а только при достаточно мед-
ленном протекании процесса охлаждения. Пере-
ход ГЦК→ Ih обнаружен не был, так как образо-
вание наночастиц у нас происходило из расплава.

Рассмотренный нами ансамбль был меньше
размеров ансамблей, изученных в [10], и это мог-
ло внести какие-то особенности в результаты
проведенного МД-моделирования. Поэтому да-
лее для исследования был взят ансамбль наноча-
стиц Ag–Cu диаметром D = 4.0 нм. Первое, что
было замечено при анализе полученных результа-
тов, это резкое сокращение процента наночастиц
при комнатной температуре, находящихся в
аморфном или квазиаморфном состоянии. Если
при D = 2.0 нм таких частиц было примерно 70%,
то при D = 4.0 нм уже только около 40%. Из ча-
стиц, обладавших кристаллическим строением,
примерно 30% было с пятичастичной симметри-
ей (Ih, Dh), оставшиеся обладали ГЦК-строением,
характерным для очень быстро охлажденных мак-
роскопических образцов сплава Ag–Cu (рис. 3).

Подобная тенденция прослеживается и далее
при еще большем увеличении диаметра изучае-
мых бинарных наночастиц. Так, при D = 6.0 нм и
времени охлаждения τ = 2.5 нс Ag–Cu НЧ в разу-

Рис. 2. Наночастица сплава Ag90Cu10 диаметром D =
= 2.0 нм икосаэдрического строения, полученная при
охлаждении из расплава до комнатной температуры
за время τ = 2.5 нс. Серым цветом показаны атомы се-
ребра, красным – атомы меди (on line).

Рис. 3. Наночастица сплава Ag90Cu10 диаметром D =
= 4.0 нм с частичной ГЦК-структурой, полученная
при охлаждении из расплава до комнатной темпера-
туры за время τ = 2.5 нс. Серым цветом показаны ато-
мы серебра, красным – атомы меди (on line).
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порядоченном состоянии зафиксировано не бы-
ло. Т.е. все моделируемые наночастицы при таких
условиях уже успевали произвести реорганиза-
цию своего внутреннего строения в направлении
формирования либо икосаэдрической политипной
модификации (≈20%), либо в направлении образо-
вания ГЦК-фазы, обсуждалось выше.

Последний изученный ансамбль бинарных на-
ночастиц Ag–Cu имел диаметром D = 8.0 нм, и в
нем при времени охлаждения τ = 2.5 нс, все НЧ на
конечной стадии моделирования (Т = 300 К) так-
же обладали не эвтектическим, а преимуществен-
но однофазным ГЦК-строением (рис. 4). Таким
образом, можно констатировать, что, видимо,
D = 8.0 нм для Ag–Cu НЧ является тем размер-
ным пределом, начиная с которого проявляется
макроскопический эффект стабилизации не
свойственного для эвтектического сплава одно-
фазного ГЦК-строения при условии очень быст-
рой закалки образца. Можно только предполо-
жить, что с дальнейшим ростом диаметра Ag–Cu
НЧ возможно появление данного эффекта и при
больших скоростях отвода тепловой энергии (на-
пример, при τ = 1.5 нс), но доказательство этой
гипотезы лежит за пределами технических воз-
можностей проводимого МД-моделирования,
так как потребует неоправданно много расчетно-
го времени.

Полученные результаты можно объяснить с
точки зрения анализа химического состава нано-
частиц. Если рассматривать достаточно большие

Ag–Cu НЧ (D ≈ 30 нм), то в [16] было установлено,
что в процессе кристаллизации частицы Ag–Cu
формируются как композиты: часть серебра–
часть меди, причем части Ag и Cu обязательно
контактируют друг с другом. Причина этого за-
ключается в эвтектической природе соединения
Ag–Cu, из-за чего для макроскопических систем
наблюдается ограниченная взаимная раствори-
мость компонентов. Эвтектическая точка этой
бинарной системы отвечает содержанию меди
28.5 вес. % и температуре 779°С. При этой темпе-
ратуре в серебре растворяется 8.8 весовых про-
цента меди (α- твердый раствор на основе сереб-
ра, содержащий медь), а в меди –8 вес. % серебра
(P-твердый раствор на основе меди, содержащий
серебро).

В макроскопическом сплаве состава 71.5 вес. %
Ag и 28.5 вес. % Сu образуется эвтектическая
структура, представляющая собой механическую
смесь α- и Р-фаз. При понижении температуры
взаимная растворимость компонентов резко сни-
жается: при комнатной температуре раствори-
мость меди в серебре не превышает 0.1 вес. %, а
серебра в меди – 0.06 вес. %. Структура доэвтек-
тических сплавов, содержащих более 71.5 вес. %
серебра, состоит из содержащих медь первичных
кристаллов α-твердого раствора, окруженных эв-
тектикой. Структура заэвтектических сплавов,
содержащих менее 71.5 вес. % серебра, состоит из
содержащих серебро первичных кристаллов
P-твердого раствора, окруженных эвтектикой.

Состав бинарных частиц Ag–Cu в [16] пример-
но соответствовал соединению Ag60Cu40. Из-за
этого при охлаждении до комнатной температуры
в Ag–Cu НЧ произошло выделение α- и Р-фаз в
виде частей с преобладающим содержанием се-
ребра и с преобладающим содержанием меди со-
ответственно. Таким образом, структура практи-
чески любой Ag–Cu НЧ в [16] состояла из двух
фаз, из-за чего внешний вид наночастиц был
очень далек от сферической формы.

Таким образом, достаточно большие Ag–Cu
НЧ кристаллизируются по макроскопическому
эвтектическому механизму, требующему большо-
го времени [16]. Скорость кристаллизации PCM
зависит от объема изначально аморфного матери-
ала и кинетики самого процесса, характерной для
используемого материала с фазовым переходом,
которые сильно зависят от температуры и, в на-
шем случае, от химического состава. Кинетика
кристаллизации Ag–Cu НЧ в случае больших раз-
меров (D ≈ 30 нм) и большого содержания атомов
меди может быть связана с зародышеобразовани-
ем условно серебренных и медных частей. Такой
процесс имеет явно выраженный диффузионный
характер и протекает достаточно долго, что недопу-
стимо с точки зрения развития РСМ-технологий.

Рис. 4. Наночастица сплава Ag90Cu10 диаметром D =
= 8.0 нм с ГЦК-структурой, полученная при охлажде-
нии из расплава к комнатной температуре за время
τ = 2.5 нс. Серым цветом показаны атомы серебра,
красным – атомы меди (on line).
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Если же рассматривать Ag–Cu НЧ в диапазоне
размеров до 10 нм, то здесь эвтектический меха-
низм работает иначе. Так при больших скоростях
отвода термической энергии атомы Ag и Cu не
могут образовать собственные кристаллические
подрешетки, или выделиться в виде отдельных
фаз, из-за чего внутреннее строение бинарных
Ag-Cu НЧ при любом составе всегда является
аморфным. То есть при моделируемых заданных
нами в достаточно широких пределах темпах
охлаждения происходит полная стабилизация
разупорядоченного строения, имеющая уже не
случайный характер, а определяемая особенно-
стями построения эвтектических сплавов.

В случае необходимости иметь в ходе более
медленного отвода термической энергии явно
выраженное кристаллическое строение, доста-
точно использовать слабое легирование НЧ се-
ребра медью, например целевой состав Ag90Cu10.
Такое малое количество внедренных атомов меди
не позволяет в полной мере использовать эвтекти-
ческий механизм построения внутренней структу-
ры НЧ. Наблюдается лишь слабое вытеснение ато-
мов серебра к поверхности и некое разрыхление яд-
ра наночастицы из-за меньшего размера атомов
меди. Здесь можно отметить, что наличие в одном
нанокластере атомов с существенным различием
эффективного диаметра взаимодействия может
значительно облегчить процессы диффузионного
изменения строения НЧ, что и может привести к
формированию наблюдаемой у нас икосаэдриче-
ской фазы. Когда размер наночастицы значитель-
но повышается, общее искажение кристалличе-
ской решетки уменьшается, и увеличивается ве-
роятность формирования ГЦК-структуры.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Носители памяти на основе явления обрати-

мого фазового перехода уже прошли этап превра-
щения в новую экспериментальную технологию
и сегодня начинают играть важную роль на рынке
коммерческих изделий. Повышенный интерес к
исследованиям в этой области дают возможность
дальнейшего развития РСМ-методик, что делает
PCM-ячейки памяти подходящими кандидатами
для цифровых приложений следующего поколе-
ния. Поиск новых сплавов с фазовым переходом
(например, не халькогенидных материалов) и но-
вая физика процессов находятся еще в стадии
изучения, но именно они могут открыть новые
пути к решению таких важных проблем как сни-
жение потребления тока, повышение скорости
записи информации, стабилизации аморфного
строения и переходу к масштабу устройств в еди-
ницы нанометров. Данный процесс дальнейшей
оптимизации РСМ-материала с целью достиже-
ния высокопроизводительных запоминающих
устройств высокой плотности размещения дол-

жен, прежде всего, поддерживаться проектирова-
нием материалов ячеек РСМ-памяти.

Типичная ячейка PCM должна быть сконстру-
ирована таким образом, чтобы объем материала с
фазовым переходом, который необходимо рас-
плавить и охладить до аморфного состояния, был
сведен к минимуму. Таким образом, ток, необхо-
димый для записи, уменьшается, что делает ячей-
ку памяти более эффективной. Структуры ячеек
PCM обычно делятся на две категории: ячейки с
минимизированным контактом, которые кон-
тролируют поперечное сечение размером одного
из электродов, и ячейки с минимальным объемом
или замкнутые ячейки, которые минимизируют
объем самого материала с фазовым переходом
внутри ячейки.

В представленной работе был рассмотрен вто-
рой подход, а именно поиск путей уменьшения
объема РСМ-материала в самой ячейке памяти.
Для этого была применена новая методика, за-
ключающаяся в анализе возможности примене-
ния в качестве материала ячейки РСМ-памяти
наночастиц бинарного сплава Ag–Cu. Было по-
казано, что в этом случае удается уменьшить раз-
мер одной ячейки до 6–8 нм, сократить время за-
писи информации до 2.5 нс и впервые на основе
эвтектического подхода добиться устойчивости
аморфного и кристаллического строения при раз-
ном темпе отвода термической энергии. Понят-
но, что предложенная идея находится еще на са-
мой ранней стадии своего развития и проверки, в
том числе экспериментальной, но подход, за-
ключающийся в использовании особенностей
эвтектических сплавов, выглядит очень много-
обещающим.

Исследование выполнено за счет гранта Рос-
сийского научного фонда № 23-29-10011,
https://rscf.ru/project/23-29-10011/ при паритет-
ной финансовой поддержке Правительства Рес-
публики Хакасия.
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Use of Eutectic Effects in the Possible Creation of PCM Memory Cells 
on the Basis Ag–Cu Nanoclusters
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Abstract—An attractive direction in the development of nanoelectronics is the development of a new gener-
ation of non-volatile storage devices, namely, electric phase memory or PC-RAM (Phase Change Random
Access Memory). However, there are a number of unresolved problems here, such as: the stability of the
amorphous phase, high power consumption, long information recording time, etc. In order to resolve these
contradictions, a new approach was proposed, which consists in the use of Ag–Cu binary alloy nanoparticles
as PC-RAM cells. To this end, the molecular dynamics method was used to study the processes of structur-
ization of nanoparticles of this alloy with a size D = 2–10 nm of various target compositions with a variation
in the rate of removal of thermal energy. Criteria for the stability of the amorphous and crystalline structure
were evaluated, and conclusions were drawn about the target composition and size of nanoparticles suitable
for creating phase-change memory cells. It was shown that in the case of the use of nanoparticles of the binary
Ag–Cu alloy, it is possible to reduce the size of one cell to 6–8 nm, reduce the time of recording information
to 2.5 ns, and, for the first time, based on the eutectic approach, achieve the stability of the amorphous and
crystalline structure at different rates of thermal energy removal.

Keywords: nanoclusters, silver, copper, crystallization, structure, computer simulation, tight-binding,
memory cells


