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Abstract

In this work, we investigate the operational properties of this proposed device in detail via classical MD simulations.
The bi-stability of the GNF(Graphene Nano-flake) shuttle encapsulated in bi-layer GNR could be achieved from the
increase of the attractive energy between the GNRs when the GNF approached the edges of the GNRs. This result showed
the potential application of the nano-electromechanical GNR memory as a NVRAM.
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1. 서  론

비휘발성 RAM(NVRAM : Non-volatile Random

Access Memory)은 전원이 종료된 후에도 저장된 정보

가 유지되는 소자이다. 대표적으로는 플래쉬 메모리로

서, 이 소자는 일명 USB메모리라는 명칭으로 현재 개

인용 정보저장 장치 및 스마트 폰 및 디지털 카메라등

의 저장장치로 사용되고 있으며, 노트북등의 SSD

(Solid-Sate Disk)등의 소자로 사용되고 있다. 이러한

정보저장 장치는 스케일링에 의한 고집적화가 요구되

고 있으나 셀 크기 감소에 따른 전하저장의 물리적인

한계를 극복해야 하는 문제를 가지고 있다. 대체적인

소자로서 MRAM (Magnetoresistive RAM), PCRAM

(Phase Change RAM) 및 RRAM(Resistive RAM)등의

다양한 물리적 메커니즘을 갖는 비휘발성 소자들이 제

시되고 있다[1-3]. 

탄소나노튜브를 이용한 셔틀 메모리는 1999년

‘bucky shuttle’ 메모리로 발표된 이후로 다양한 형태의

탄소나노튜브 기반의 셔틀 메모리가 이론적으로 연구

되어 졌다[4-6]. 초기의 이론적 연구들은 제작의 어려

움으로 소자로서 동작이 가능하다는 것의 제시로 그

중요성을 입증 받았으나, 최근에는 그래핀을 기초로 한

셔틀 메모리의 몇몇 새로운 구조가 제시되고 있으며,

제시되고 있는 구조 중 주목할 수 있는 것은 그래핀 나

노리본(GNR:Graphene Nano-Ribbon)을 기초로 한 그

래핀 나노플레이크(GNF:Graphene Nano-Flake) 셔틀

메모리이다[7,8]. 

본 연구에서는 그림1과 같은 형태의 그래핀 나노플

레이크 셔틀 메모리를 제안하고자 한다. GNF를 포함

하고 있는 두 층의 GNR 및 GNF 자체는 국부 에너지

최소 위치에서 안정화 될 수 있으며, 이러한 동작원리

에 대한 해석을 위하여 분자동력학 시뮬레이션을 통하

여 동작 특성을 분석하였다. GNF이중층 GNR에 캡슐

화된 GNF 셔틀의 두가지 안정성은, GNF가 GNR의

모서리 부근으로 접근할 때GNR간의 서로 당겨지는

인력적 반데어발스(Van der Waals) 에너지의 증가에

의해 이루어질 수 있다. 이러한 결과를 통하여

NVRAM으로 활용 가능한 GNR메모리의 동작을 제시

하였다.

2. 모델링 및 시뮬레이션 방법

모델링을 위한 제안한 구조는 그림 1과 같은 2진 데
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다. 이러한 GNR메모리의 동적 움직임을 분석하기 위

하여 본 연구에서는 자체 제작한 분자동력학 코드를

이용한 시뮬레이션을 사용하였다. Fig. 1은 1466개의

탄소 원자로 구성되어 있고 이중 GNF는 1.97 nm*

1.99 nm 크기의 166개 원자로 구성되어 있으며, GNR

은 7.85 nm의 650개 원자로 이루어져 있다. 초기의 원

자 속도는 맥스웰 분포로 가정하였으며 온도는 1 K로

설정하였다. 이중층 GNR의 양 끝 부분이 Fig. 1과 같

이 전극에 내장되어진 형태이므로 시뮬레이션이 수행

되는 동안에 양 끝 부분의 GNR원자는 고정되어 있으

며, GNF 셔틀은 이중층GNR내에서 자유롭게 이동할

수 있다. 탄소 원자 상호간의 인력 작용으로 인한 그래

핀의 공유결합 형성을 모델화하는 원자상호간 에너지

는 Tersoff- Brenner 포펜셜 모델을 을 이용하며, 탄소

의 원거리 상호작용을 기술하는 모델은 Lennard-Jones

12-6 포텐셜을 이용하였다 [9,10]. 

Fig. 2는 GNF에 2 meV/Å 의 힘(FA) 이 가해질 때

셔틀메모리의 동작과 연관된 파라미터 값의 변동을 나

타내고 있다. 셔틀의 위치(XS)는 초기에 −3 nm(상태 0)

이지만, 0.01 ns후에 3 nm(상태 1)의 위치로 변화되었

다. 이는 초기의 안정된 구성에서 외부에서 가해진 힘

에 의하여 비안정 상태로 변화된 것을 의미하며, 이로

부터, GNF가 포텐셜 에너지 장벽을 넘어 왼쪽 위치에

서 벗어나 다른 상태로 이동하였음을 의미한다. 몇번의

변동 이후에 GNF는 안정화되고 이는 셔틀메모리가

NVRAM으로 동작할 수 있는 가능성을 확인시켜줄 수

있는 결과이다. 

3. 결  과 

Fig. 3은 “상태 0” 및 “상태 1”의 셔틀의 위치에 따

른 셔틀의 속도(vS) 및 반데어발스 에너지의 변화를 나

타내고 있다. 그림 3(a)에서는 셔틀의 모멘텀이 국부

에너지 최소 위치로 수렴함을 보여주며, (b)에서는

UvdW - XS 상호관계를 분석할 수 있다. 셔틀메모리의

비휘발성은 국부 에너지 최소 위치에서의 포텐셜 우물

의 깊이와 밀접한 관계가 있어,포텐셜 우물의 깊이가

깊어질 수록 비휘발성은 증가하게 되므로, 이러한 포텐

셜 우물의 근원을 분석하는 것이 매우 중요하다. 초기

위치의 변화와 힘에 따른 12번의 시뮬레이션 결과 Xs

의 함수에 따른 UBS, UTS, UBT의 변화를 분석하였으며,

이 결과를 Fig. 4에 나타내었다. GNF가 금속 전극에

가까워지면, GNF와 GNR간의 반데어발스 포텐셜 에

너지는 Fig. 4(a) 및 (b)와 같이 급격하게 증가하게 되

며, GNR간의 반데어발스 포텐셜 에너지는 (c)와 같이

감소하게 된다. 

따라서 총 반데어발스 에너지 UvdW =UBS +UTS +

UBT 는 (d)와 같이 GNR의 양 끝 모서리에서 쌍-안정

Fig. 1. Shuttle memory schematics of two-states to store
binary data information.

Fig. 2. MD results as a function of the MD time when
the force field (FA) of 2 meV/Å was applied to the
GNF. From bottom, the shuttle’s position (XS), the
vdW energy between the GNRs (UBT), the vdW
energy between the bottom GNR and the GNF
(UBS), the vdW energy between the top GNR and
the GNF (UTS), the total vdW energy (UvdW), the
covalent bonding energy per atom (UC), and the
vdW force exerted on the GNF along the GNR’s
axis (FvdW).
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포텐셜 우물을 형성할 수 있는 구조가 된다. 이러한 해

석을 통해, GNF가 GNR의 중심에서 벗어날 때 GNR

간의 인력 증가에 의하여 포텐셜 우물이 형성되는 메

카니즘이 검증되어 질 수 있다.

4. 결 론

본 연구에서는 NVRAM 소자로서 동작할 수 있는

GNF 셔틀로 캡슐화 동적 특성을 분자동역학 시뮬레이

션을 통하여 분석하였다. 분석된 시뮬레이션 결과는 이

러한 나노전자기계적 비휘발성 메모리는 다양한 스마

트 디바이스의 스위칭 소자, 미세센서 및 양자컴퓨터로

활용될 수 있기를 기대한다.
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