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В задаче в качестве подложек рассмотрены политипы NH карбида крем-

ния с N = 2, 4, 6, 8. Плотность состояний подложек описывается моделью

Халдейна−Андерсона. Показано, что использование модели Халдейна−Андер-

сона всегда приводит к появлению в спектре графена двух щелей, примыкающих

по энергии к валентной зоне и зоне проводимости субстрата. Ширина щелей

диктуется отношением энергии взаимодействия атомов в свободном однослой-

ном графене к взаимодействию атома графена с подложкой. Если это отношение

крайне мало, щели в сумме могут перекрывать практически весь энергетический

интервал запрещенной зоны подложки, если же, наоборот, чрезвычайно велико,

то щели сжимаются до исчезающе малой ширины.

Исследования эпитаксиального графена интенсивно развивают-

ся [1–5], так как именно такие структуры способны выступать как

элементы наносистем. Отсюда следует, что вопросы взаимодействия

листа графена с подложкой крайне важны. Среди характеристик

однослойного эпитаксиального графена одной из основных является

наличие или отсутствие щели в электронном спектре, отсутствующей

у однолистного графена. Наличие такой щели с управляемой, по воз-

можности, шириной является залогом успешного применения графена

в приборных структурах.

Задача о щели 1, наведенной в спектре графена полупроводниковой

подложкой, рассматривался нами в [6] в рамках модельного подхода. Од-

нако в этой работе не поднимался вопрос о связи величины 1 с шириной

запрещенной зоны подложки Eg . Для исследования зависимости 1(Eg)
наилучшими подложками с экспериментальной точки зрения являются

гексагональные политипы карбида кремния NH , где N = 2, 4, 6, 8.
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Дело в том, что использование политипов 6H-SiC и 4H-SiC в качестве

подложки позволяет получать графен путем термодесорбции атомов Si

с его поверхноcти (см. [1–5] и многочисленные ссылки, приведенные

там). Рассмотрим, как обстоит дело с теоретической точки зрения.

Для описания полупроводниковой подложки весьма удобна простая

модель Халдейна−Андерсона [7], в которой с учетом поставленной

задачи о разных политипах энергетическая плотность состояний ρs (ω),
где ω — энергетическая переменная, задается в виде ρs (ω) = ρs для

|ω − E0| > Eg/2 и ρs(ω) = 0 для |ω − E0| < Eg/2, где E0 = χ + Eg/2 —

центр запрещенной зоны относительно вакуума, χ — электронное

сродство политипа карбида кремния.

Отметим прежде всего, что в этой модели игнорируется различие

плотностей состояний зоны проводимости ρsc и валентной зоны ρsv : обе

плотности состояний описываются полубесконечными ступеньками оди-

наковой высоты. Таким образом, если при переходе от политипа к по-

литипу отличия соответствующих плотностей состояний не превышают

существенно разность δ = |ρsc − ρsv |, то можно пользоваться моделью

Халдейна−Андерсона в ее исходно-простой форме. Такая возможность

подтверждается и расчетами зонной структуры политипов SiC [8],
где показано, что модельные плотности состояний ρsc,v ∝ √

ω − EC,V

(EC,V — края зоны проводимости и валентной зоны) для 6H-SiC и 4H-

SiC политипов отличаются крайне мало (см. также справочник [9]).
Плотность состояний эпитаксиального графена ρg(ω) имеет следу-

ющий вид [6]:

ρg(ω) =
1

πξ2

[

Ŵ(ω) ln
(�∓ ξ)2 + Ŵ2(ω)

�
2
+ Ŵ2(ω)

+ 2�

(

arctan
�

Ŵ(ω)
− arctan

�∓ ξ

Ŵ(ω)

)

]

. (1)

Здесь Ŵ(ω) = πV 2ρs(ω), где V — матричный элемент взаимодействия

графен−субстрат;

3(ω) =
Ŵ

π
ln

∣

∣
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ω − E0 − Eg/2

ω − E0 + Eg/2

∣

∣

∣

∣

,

где Ŵ = πV 2ρs ; верхний знак относится к π∗-зоне графена (� ≡
≡ �− 3(ω) > 0), нижний — к π-зоне графена (� < 0), причем
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� = (ω − E0) − (εa − E0) и энергия εa является точкой Дирака;

ξ ≡ 3ta0qB/2, где qB — вектор обрезания, t — энергия перехода

электрона между ближайшими углеродными атомами графена, находя-

щимися на расстоянии a0 друг от друга.

В предстоящем анализе будет удобнее изменить шкалу энергий,

осуществив переход к ω′ = ω − E0. При этом энергия εa превращается в

ε′a = εa − E0. Такая трансформация означает, что если вначале мы имели

неподвижную энергетическую диаграмму для графена, относительно

которой смещались энергетические диаграммы различных политипов

SiC, то теперь, наоборот, диаграмма для подложки является неизменной,

а точка Дирака смещается от политипа к политипу. В дальнейшем

штрихи у ω′ и ε′a будем опускать.

Рассмотрим область энергий, соответствующих запрещенной зоне

подложки, т. е. −Eg/2 < ω < Eg/2. В этой области Ŵ(ω) = 0, так что

выражение (1) переходит в

ρg(ω) =
2�

πξ2

(

arctg
�

s
− arctg

�∓ ξ

s

)

, (2)

где s = 0+. Значение плотности состояний эпитаксиального графе-

на ρg(ω) обращается в нуль при условии выполнения неравенства

�(�∓ ξ) > 0, где знак минус относится к случаю � > 0, знак плюс —

к � < 0. Таким образом, при � > 0 условием выполнения неравенства

является � > ξ , в обратном же случае � < 0 условие выполняется

при � < −ξ . Объединяя два этих случая, получим окончательное

неравенство, эквивалентное (3), в виде |�| > ξ или |ω − εa − 3(ω)| > ξ .

Обсудим теперь значение параметра εa для различных политипов,

который мы можем представить в виде εa = φg − χ − Eg/2, где φg —

работа выхода свободного графена. Экстраполяционная схема опре-

деления сродства к электрону χ(NH) для NH политипов SiC была

разработана нами в [10] и свелась к соотношению (вариант 1)

χ(NH) = χ(3C) − aD, (3)

где χ(3C) = 4 eV — электронное сродство для кубического политипа,

a = 1.67 eV — коэффициент, D = nc/(nc + nh) — степень гексагональ-

ности, равная 0 для кубического политипа и 1 для чисто гексагонально-

го политипа 2H (nc и nh — числа кубических и гексагональных узлов
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Исходные данные и результаты расчета энергии εa

Политип 8H 6H 4H 2H

D 0.25 0.33 0.50 1

Eg , eV 2.86 3.00 3.23 3.33

χ, eV 3.58 3.45 3.17 2.33

Вариант 1

εa , eV 0.10 0.16 0.33 1.12

Вариант 1

χ, eV 3.57 3.44 3.24 3.20

Вариант 2

εa , eV 0.11 0.17 026 0.25

Вариант 2

δ+ 0.26 0.23 0.22 0.08

Вариант 1

δ
−

0.29 0.30 0.35 0.47

Вариант 1

решетки данного политипа). Принимая φg = 5.11 eV [11], получим

значения εa , представленные в таблице.

В варианте 1 для вычисления электронного сродства использо-

вались экспериментальные данные по разрыву зон проводимости на

гетеропереходах 3C/NH . В варианте 2, представленном также в [10],
использовались данные по разрыву валентных зон. В этом последнем

варианте

χ(NH) = χ(3C) + bD − 1Eg, (4)

где 1Eg = Eg(NH) − Eg(3C), b = 0.13 eV — коэффициент. Данные по

варианту 2 также представлены в таблице. Из таблицы следует, что при

переходе от политипа 8H к политипу 4H энергия εa возрастает как по

варианту 1, так и по варианту 2. При переходе же от 4H к 2H значение

εa по варианту 1 резко увеличивается, тогда как по варианту 2 слегка

(на 0.1 eV) убывает.

Для дальнейшего анализа удобно перейти к безразмерным единицам.

В [6] за единицу энергии принималось значение Eg/2, здесь же

в качестве таковой удобнее принять параметр Ŵ. Введем y = ω/Ŵ,

eg = Eg/2Ŵ, λ(y) = π−1 ln |(y − eg)/(y + eg)|, η = εa/Ŵ, ξ̄ = ξ/Ŵ. Тогда

условие отсутствия щели есть |y − η − λ(y)| > ξ̄ .
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Рис. 1. К решению неравенства (7): зависимость отношения |�|/Ŵ от без-

размерной энергии y для политипов 8H (a) и 2H (b) при Ŵ = 1 eV и ξ̄ = 1.

Штриховыми линиями обозначены края запрещенной зоны подложки ±eg .

Схема определения щелей для политипов 8H (a) и 2H (b) представ-

лена на рис. 1 (вариант 1). Из рис. 1 следует, во-первых, что имеются

две щели, одна из которых (1−) примыкает к валентной зоне, а другая

(1+) — к зоне проводимости. Во-вторых, резкое (более чем на порядок)
увеличение энергии εa не ведет к каким-либо качественным изменени-

ям. Так, на рис. 1, a имеет место почти симметричный случай (полной
симметрии отвечает условие εa = 0), на рис. 1, b — асимметричный

случай. На рис. 2 показано изменение ширины щелей 1− и 1+ при

переходе от политипа к политипу (вариант 1). Для ширины щели 1−

наблюдается заметный рост с увеличением степени гексагональности

подложки. В случае щели 1+ при переходе от политипа 8H к политипу

4H ширина щели остается практически постоянной, а при переходе от

4H к 2H ощутимо уменьшается. Нетрудно, однако, сообразить, что

при расчете по варианту 2
”
аномалии“ перехода 4H → 2H , демон-

стрируемые рис. 2, исчезают. Значения относительных ширин щелей

δ± = 1±/Eg , представленные в таблице (вариант 1), демонстрируют ту

же тенденцию, что и абсолютные значения, представленные на рис. 2.

Перейдем теперь к обсуждению роли параметра ξ̄ = ξ/Ŵ, описы-

вающего отношение взаимодействия атомов графена между собой к
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Рис. 2. Ширины щелей 1
−

и 1+ для различных политипов карбида кремния,

вычисленные по варианту 1; Ŵ = 1 eV и ξ̄ = 1.

взаимодействию атома графена с подложкой. Будем, как и в работе [6],
говорить о режиме сильной связи графена с подложкой при ξ̄ ≪ 1 и о

режиме слабой связи при ξ̄ ≫ 1.

Из рис. 1 легко понять, что с уменьшением ξ̄ обе щели расширяются.

При ξ̄ ≪ 1 щели почти сливаются, так что можно говорить об одной

щели, содержащей, однако, узкую полосу разрешенных состояний.

Наоборот, с ростом ξ̄ щели сужаются и локализуются у краев со-

ответствующих зон. В случае ξ̄ ≫ 1, когда параметр ξ̄ становится

самой большой величиной задачи, щели сужаются до исчезающе малой

величины ∼ Eg exp(−πξ̄).

Здесь уместно заметить, что такие щели возникают в результате ло-

гарифмических расходимостей функции λ(y) = π−1 ln[(eg − y)/(eg + y)]
при y → ±eg . Сами же эти расходимости являются следствием наличия

скачков ρs(ω) в модели плотности состояний Халдейна−Андерсона.
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При использовании более реалистичной плотности состояний под-

ложки модуль функции λ(±eg) приобретает максимальное, но ко-

нечное значение. Так, например, если принять ρsc ∝ √
ω − EC и

ρsv ∝
√

EV − ω [8], то можно показать, что в области запрещенной

зоны λ(y) ∝ (
√

eg − y −√
eg + y). Тогда, при увеличении ξ̄ возникает

ситуация, когда ξ̄ становится больше, чем | ± eg − εa − λ(±eg)|, и щель

исчезает. В симметричном случае обе щели исчезнут одновременно.

В асимметричном случае при εa > 0 (рис. 2) сперва схлопывается

щель 1+, а потом (при дальнейшем увеличении ξ̄) щель 1−. Таким об-

разом, в модели без скачков в зависимости от соотношений параметров

задачи могут существовать одна или две щели, а также реализоваться

бесщелевое состояние. При этом режим слабой связи можно отнести

к случаю квазисвободного графена (quasi-standing graphene), тогда как

случай сильной связи уместно сопоставить буферному слою (buffer
layer) (см. [6] и ссылки, приведенные там). Отметим также, что

имеющиеся расчеты для однолистного графена, сформированного на

SiC, дают сильный разброс значений щелей (0.15 eV [12], 0.22 eV [13],
0.3 eV [14], 1 eV [15]), что по порядку величины вполне соответствует

рассмотренной нами модели.

Работа выполнена в рамках программ президиума РАН
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