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В последние годы, нейросети находят применения во многих областях жизни. При этом, зачастую они оказываются реализованы на базе ЭВМ, тем не менее, реализация на базе электронных схем имеет значительные преимущества в плане производительности. Одной из возможных реализаций является реализация, в которой в качестве нейронов используются мемристоры.
Мемристор – пассивный элемент в микроэлектронике, способный изменять свое сопротивление при протекании через него тока. Большим потенциалом обладают мемристоры, представляющие собой тонкую пленку оксида металла, заключенную между двумя электродами. Моделированию такой структуры мемристора и посвящена данная работа. В качестве оксида металла рассматривается моноклинный диоксид гафния, в качестве материала электродов – TiN. Для моделирования роста филамента в мемристоре используется кинетический метод Монте-Карло[1]. Для нахождения электрических потенциалов в оксидной пленке при приложенном внешнем напряжении решаются трехмерные уравнения Пуассона. В дальнейшем, расчеты используются для описания реакций, происходящих в системе.
В качестве возможных стохастических процессов рассматриваются следующие типы реакций: реакции образования пар ионов, их рекомбинации. Для расчета электронного тока внутри мемристора используются следующие реакции электронного транспорта:  туннелирование между ловушками, эмиссия Шоттки, излучение Пуля-Френкеля, прямое туннелирование электронов[2].
С помощью квантовомеханических расчетов, с использованием теории функционала плотности проведена параметризация процессов. Для вычислений использовался программный комплекс VASP[3]. В результате проведенного моделирования удалось получить рост(процесс set) и разрушение(процесс reset) филаментарной структуры при приложении напряжения к системе (Рис.1a). Также была получена зависимость тока от приложенного напряжения(вольт-амперная характеристика) для мемристора (Рис.1б). 
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	Рис. 1 а) Структура филамента на основе кислородных вакансий(серые сферы), образующаяся в пленке диоксида гафния вблизи локальной неоднородности электрода(фиолетовые сферы) , при приложении напряжения к системе; б) Зависимость тока от напряжения, приложенного к электродам.
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