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Оценки величины спонтанной поляризации в карбиде кремния
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Обсуждаются различные подходы к расчету величины спонтанной поляризации Psp для различных поли-
типов карбида кремния. Приведенные оценки наряду в данными других авторов показывают значительный
разброс значений Psp для политипа 2H-SiC от −1.11 до −4.32× 10−2 C/m2. Сделан вывод о необходимости
дальнейших исследований.
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1. Монокристаллы всех некубических политипов кар-
бида кремния обладают спонтанной поляризацией Psp.
Причиной появления Psp является наличие в таких кри-
сталлах выделенного направления [0001] (совпадающего
с направлением [111] для кубической структуры). Для
чисто гексагонального политипа 2H-SiC (симметрия C4

6v ,
к этому же типу симметрии относятся политипы 4H ,
6H и 8H) постоянная решетки вдоль этого направления
равна c, причем для идеальной вюрцитной структуры
c/a = (8/3)1/2, где a — значение постоянной решетки
в плоскости, перпендикулярной оси c [1,2]. В результате
появления такого выделенного направления эквивалент-
ность s p3-орбиталей, имеющая место в кубическом по-
литипе 3C-SiC (симметрия T2

d ), нарушается, происходит
перераспределение электронной плотности и релаксация
ионов кремния и углерода, вследствие чего элементар-
ная ячейка приобретает дипольный момент.

В соответствии с классическим определением [3], за
величину Psp (как и поляризации вообще) принимают
дипольный момент единицы объема образца. Восполь-
зовавшись методом связывающих орбиталей Харрисо-
на [4], можно показать [5], что дипольный момент pb

связи Si−C имеет вид

pb = eγαp

(
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Здесь e — величина заряда электрона, αp — полярность

связи, αc =
√

1− α2
p — ковалентность связи, αm —

металличность связи, d — длина связи Si−C, γ — без-
размерный подгоночный параметр (подробнее см. в [4]).

Как показано в работе [2], в 2H-политипе SiC длина
продольной связи dL вдоль оси c превышает на 0.60%
длину связи в 3C-политипе d0 = 1.89 Å, тогда как три
поперечных связи имеют длину dT , на 0.51% мень-
ше d0. При этом изменением углов между связями
можно пренебречь [2]. Расчет по формуле (1) для

четырех связей, проведенный в работе [6] в рамках
такой структурной модели, дал дипольный момент
pdip = γ · 0.24× 10−2 e · Å. Без учета металличности,1

т. е. при αm = 0, получим pdip = γ · 0.34 × 10−2 e · Å. Де-
ля найденное значение pdip на объем элементарной
ячейки, получим |Psp| = γ · 0.74 × 10−2 C/m2 с учетом
металличности и |Psp| = γ · 1.05× 10−2 C/m2 без учета
металличности. Полагая γ = 1.43 [7], получим соответ-
ственно 1.06× 10−2 и 1.50× 10−2 C/m2. Отметим, что
дипольный момент pb связи Si−C направлен от отри-
цательно заряженного атома углерода к положительно
заряженному атому кремния [6], тогда как в стандарт-
ной ориентации ось c направлена в противоположную
сторону. Поэтому значения спонтанной поляризации
отрицательны.

В работе [8] показано, что величину поляризации
политипов можно аппроксимировать выражением

Psp(NH) = DPsp(2H), (2)

где D — степень гексагональности. Результаты расчета
представлены в таблице.

2. Классическое определение поляризации как ди-
польного момента единицы объема затрудняет квантово-
механические расчеты этой величины. Конечность об-
разца исключает возможность использования условий
цикличности Борна−Кармана и приводит к необходимо-
сти учета состояния поверхностных граней кристалла.2

В работах [9–13] это затруднение было преодолено.
Так, например, в работах [9,10] рассматривалась пери-
одическая структура, состоящая из гексагональных и

1 Без учета металличности задача сводится к дипольному моменту
„молекулы“, содержащей одну L- и три T-связи. Именно учет метал-
личности переводит такую „молекулу“ в кристалл.

2 В макроскопической электродинамике [3] влияние границ кри-
сталла исключают на том основании, что усреднение по физическим
бесконечно малым объемам должно включать и усреднение по граням
образца. В таком подходе поляризация не зависит от огранки пиро-
электрика.
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Значения спонтанной поляризации Psp (в ед. 10−2 C/m2) в по-
литипах SiC

Политип 8H 6H 4H 2H

D 0.25 0.33 0.50 1

−Psp, 0.40 0.53 0.79 1.59
расчет по
формуле (1)
с учетом
металличности

−Psp, 0.57 0.75 1.13 2.26
расчет по
формуле (1)
без учета
металличности

−Psp, − − − 4.32
по данным [9]
с учетом
релаксации
решетки

−Psp, 0.69 0.95 − 2.80 [10]
по данным [9,10] (экстраполяция
без учета по D)
релаксации 3.33 [9]
решетки (расчет)

−P(1)
sp , 0.84 1.11 1.68 3.35

расчет по
формуле (3)

−P(2)
sp , 0.28 0.36 0.55 1.11

расчет по
формуле (3)

кубических слоев, перпендикулярных c-оси.3 Результаты
соответствующих расчетов приведены в таблице. Из таб-
лицы, в частности, следует, что, по данным [9,10], вклад
решетки в спонтанную поляризацию политипа 2H-SiC
увеличивает значение |Psp| приблизительно на 20%.
С другой стороны, в рамках метода связывающих орби-
талей Харрисона [4] показано, что вклад решетки в по-
ляризацию понижает значение приблизительно на 30%
(см. таблицу). Причина такого расхождения остается
неясной.

В [11–13] спонтанная поляризация вычислялась как
разность поляризаций 1P в одном и том же кристал-
ле при его трансформации от структуры сфалерита к
структуре вюрцита. При этом рассматривалось соответ-
ствующее адиабатическое преобразование гамильтониа-
на кристалла, оставляющее ширину запрещенной зоны
неизменной. В частности, в работе [11] показано, что

3 В этих работах было, в частности, показано, что направление
поля в гексагональном слое противоположно направлению спонтанной
поляризации, откуда вновь следует, что Psp < 0.

электронный вклад в 1P можно оценить по формуле

1P = (e/�)Z∗u, (3)

где � — объем элементарной ячейки, u — смеще-
ние электронной плотности вследствие адиабатической
трансформации гамильтониана, Z∗ — эффективный за-
ряд. Если просто положить величину смещения u равной
изменению длины продольной (вдоль оси c) связи Si−C
между ближайшими соседями (∼ 0.01 Å), то для полити-
па 2H-SiC получим |Psp|(1) ≡ |1P| ≈ 3.35× 10−2 C/m2.
Если же (в рамках метода Харрисона) считать, что дли-
на диполя lD , отвечающего связи Si−C, равна γαpd/2,
где d — длина связи [4], и положить |u| равным
изменению lD при переходе от 3C- к 2H-политипу,
то, воспользовавшись результатами работы [6], полу-
чим |u| ≈ 3.3× 10−3 Å и |Psp|(2) ≈ 1.11× 10−2 C/m2.
Результаты расчета приведены в таблице.

Таким образом, различные оценки приводят к до-
вольно сильному (в 4 раза) разбросу значений спон-
танной поляризации. Можно, конечно, полагать, что
наиболее точными являются результаты расчетов из
первых принципов [9,10]. Для окончательного вывода,
однако, требуются дополнительные (в первую очередь,
экспериментальные) исследования.

Отметим в заключение, что, по данным работы [13],
где рассчитывались значения спонтанной поляризации
вюрцитных структур AlN, GaN, InN, ZnO и BeO, ве-
личина Psp меняется от −2.9× 10−2 C/m2 для GaN
до −8.1× 10−2 C/m2 для AlN.
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