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1. Введение

В постграфеновый период начался активный (главным
образом теоретический) поиск новых двумерных (2D)
материалов [1–8]. Такие материалы отличаются от гра-

фена наличием щели в спектре электронных состоя-

ний, что делает их более удобными для приборного

использования. Среди этих материалов следует выделить

2D соединения ANB8−N [3,4,8], учитывая особое место

их 3D прародителей в полупроводниковой электронике.

Большой интерес, на наш взгляд, представляет дву-

мерный карбид кремния (2D SiC). Во-первых, 2D SiC,

как и 3D SiC, должен быть устойчив к механическим,

тепловым и радиационным воздействиям. Во-вторых,

по ряду данных, 2D SiC, в отличие от 3D SiC, яв-

ляется прямозонным полупроводником (см. подборку

данных в [9]), что позволяет использовать этот мате-

риал в оптоэлектронике наравне с нитридами галлия и

алюминия.

Для того чтобы понять, как 2D материал работает в

приборных структурах, необходимо учитывать влияние

подложки, рассматривая, таким образом, не свободную,

а эпитаксиальную структуру. В этом плане представ-

ляют интерес работы [10–12], где исследовалась ге-

тероструктура, образованная нанослоем карбида крем-

ния, сформированного на кремниевой подложке (SiC/Si).
Эта гетероструктура использовалась как платформа для

роста ряда различных нанопленок. Не следует забы-

вать также роль SiC-подложки в формировании слоев

графена.

В настоящей работе мы рассмотрим систему 2D

SiC/Si. Воспользовавшись результатами работ [13–15],
мы определим плотность электронных состояний такой

гетероструктуры и изучим ее адсорбционные свойства.

Напомним, что адсорбция является элементарным актом

многих поверхностных процессов.

2. Плотность состояний
гетероструктуры 2D SiC/Si

2.1. Общие соотношения

Модельный подход к описанию эпитаксиальных гра-

феноподобных соединений ANB8−N (ГПС) представлен

в [13–15]. В низкоэнергетическом приближении, когда

электронный спектр можно линеаризовать, плотность

состояний плоского слоя эпитаксиального ГПС име-

ет вид

ρAB(�̃) =
IAB(�̃)

π
√
3t

,

IAB(�̃) =
Ŵ(ω)

2πt
ln

|ξ4 + bξ2 + c|
c

+
�̃

πt

(
arctg

2ξ2 + b

4Ŵ(ω)�̃
− arctg

b

4Ŵ(ω)�̃

)
. (1)

Здесь �̃ = ω − ε(ω), b = −2(�̃2 − 12 − Ŵ2(ω)), ω —

энергетическая переменная, c = (�̃2 − 12)2 + Ŵ2(ω)

× [Ŵ2(ω) + 212 + 2�̃2], ε(ω)=ε + 3(ω), ε=(εa + εb)/2,
εa(b) — энергия p-орбитали атома A(B), 1 =
= |εa − εb|/2 — полуширина запрещенной зоны ГПС

(щели), 3(ω) и Ŵ(ω) — функции сдвига и уширения

квазиуровней атомов A и B, t — энергия перехода

электрона между p-орбиталями ближайших соседей,

ξ = t
√

2π
√
3 ≈ 3.3t . В области запрещенной зоны
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кремния, где Ŵ(ω) = 0, плотность состояний ГПС есть

ρAB(�̃) =






|�̃|
π
√
3t
, 1 ≤ |�̃| ≤ R,

0, |�̃| < 1, |�̃| > R,

(2)

где R =
√
ξ2 + 12. Это выражение справедливо и для

плотности состояний ρ0
AB(ω) свободных ГПС при замене

�̃ = ω − ε(ω) на � = ω − ε.

Для плотности состояний подложки ρsub(ω) выберем

параболическую модель [16]:

ρsub(ω) =

= B






√
2ω/Eg − 1, 1 < 2ω/Eg ≤ 2W/Eg + 1;

√
−2ω/Eg − 1, −1− 2W/Eg ≤ 2ω/Eg < −1;

0, |2ω/Eg | ≤ 1, |2ω/Eg | > 1 + 2W/Eg |,
(3)

где Eg — ширина запрещенной зоны подложки, в

центр которой помещено начало отсчета энергии, W —

ширина зон разрешенных состояний, B = A
√

Eg/2 —

коэффициент с размерностью эВ−1. Функция ушире-

ния Ŵ(ω) = πV 2ρAB(ω), где V — матричный элемент

взаимодействия ГПС с подложкой. Функция сдвига, по

определению равная

3(ω) =
1

π
P

∞∫

−∞

Ŵ(ω′)dω′

ω − ω′
dω′, (4)

где P — символ главного значения, имеет вид:

3(ω) = C





f −(ω) − l−(ω), 2ω/Eg < −1,

f −(ω) − f +(ω), −1 ≤ 2ω/Eg ≤ 1,

− f +(ω) + l+(ω), 2ω/Eg > 1,

(5)

где C = πBV 2 и

f ±(ω) = 2
√
1± 2ω/Eg arctan

√
2W/Eg√

1± 2ω/Eg
,

l±(ω) =
√
−1± 2ω/Eg ln

∣∣∣∣

√
−1± 2ω/Eg +

√
2W/Eg√

−1± 2ω/Eg −
√
2W/Eg

∣∣∣∣.

(6)

2.2. Гетероструктура 2D SiC/Si

Начнем с оценки параметров задачи. Для кремния

ширина запрещенной зоны Eg = 1.11 эВ и электрон-

ное сродство χ = 3.99 эВ [17]. Для массивного кар-

бида кремния значения Eg для 3C, 6H и 4H по-

литипов равны соответственно 2.40, 3 и 3.23 эВ, для

электронного сродства в том же ряду имеем 4, 3.45

и 3.17 эВ [18]. Отсюда следует, что центры запрещенных

зон для 3C, 6H и 4H политипов отвечают соответствен-
но энергиям E0 ≈ −0.66, −0.41 и −0.24 эВ. Гетеропе-
реходы 6H-SiC/Si и 4H-SiC/Si являются охватывающими

(straddling) переходами I рода, тогда как гетеропереход
3C-SiC/Si представляет собой, строго говоря, ступенча-
тый (staggered) переход II рода, хотя значения электрон-

ного сродства компонентов этого перехода практически
совпадают.
Двумерный гексагональный карбид кремния рассмат-

ривался нами в работе [9], где для ширины щели 21 бы-

ли получены значения 2.45 и 3.48 эВ при использовании
таблиц атомных термов Хермана–Скиллмана [19] и Ман-
на [20] соответственно. Там же отмечено, что, согласно

имеющимся численным расчетам из первых принци-
пов, значения 21 лежат в интервале 2.34−4.19 эВ [9].
Матричный элемент π-связи p-орбиталей ближайших C

и Si атомов, рассчитанный по методу связывающих
орбиталей Харрисона [21], равен t = 1.53 эВ. Для даль-
нейшего рассмотрения примем 1 = t . Множитель A
определяется из условия нормировки AW 3/2 = 6 (четыре
электрона на зону). Так как для кремния W ≈ 12 эВ [22],
имеем A ∼ 0.14 эВ−3/2и B ≈ 0.11 эВ−1. Положив V = t,
получим C = 0.52 эВ. Ширина зон разрешенных состоя-
ний 2D SiC равна w = R − 1 ≈ 2.45t, R ≈ 3.45t . Величи-
ну ε определить трудно, поэтому будем рассматривать ε

как параметр. Введем безразмерные величины, приняв
за единицу энергии t; приведенные плотности состоя-
ний равны ρ∗

SiC = ρ̃SiC · πt
√
3 = ISiC, ρ∗

Si = ρSi · πt
√
3, где

ρSi = ρsub (см. (3)).
Графики ISiC, I0SiC = ρ0

SiC · πt
√
3 и ρ∗

Si при ε = 0 пред-
ставлены на рис. 1, a, на рис. 1, b приведен график
функции сдвига 3(ω). Рассмотрим область запрещен-

ной зоны кремниевой подложки. Варьируя значение ε,
будем отслеживать, как при этом изменяется приве-
денная плотность состояний ISiC(ω). Начнем с области

энергий |ω| ≤ Eg/2. При ε = 0 запрещенная зона ге-
тероструктуры 2D SiC/Si пуста (так как Eg/2 < 1 = t,
запрещенная зона 2D SiC/Si совпадает с запрещенной

зоной кремния). Теперь начинаем смещать ε в сторо-
ну отрицательных энергий и отыскивать решения εC

уравнения ε = εC − 3(εC) − 1, отвечающие энергии дна

зоны проводимости 2D SiC. Результаты представлены на
рис. 2. При ε ≈ 0.26t (на рис. 2, а это значение отмечено
правым темным кружком на оси абсцисс) дно зоны

проводимости 2D SiC совмещается с верхним краем
запрещенной зоны Si-подложки: εC ≈ 0.36t = Eg/2. При
ε = −t получаем εC = 0: половина запрещенной зоны
кремния перекрывается плотностью состояний 2D SiC.

При дальнейшем смещении εC вниз по шкале энергии
плотность состояний 2D SiC продвигается в левую по-
ловину запрещенной зоны кремния и при εC ≈ −1.74t
(на рис. 2, а это значение отмечено левым темным
кружком на оси абсцисс) имеем εC ≈ −0.36t = −Eg/2,
т. е. край зоны проводимости 2D SiC совмещается с

потолком валентной зоны подложки. В этом случае
система 2D SiC/Si, которая до этого была полупро-
водниковой, становится металлической и остается та-

ковой до ε ≈ −2.71t, когда потолок зоны проводимо-
сти 2D SiC совмещается с дном запрещенной зоны

Физика и техника полупроводников, 2020, том 54, вып. 7
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Рис. 1. a — приведенная плотность состояний ISiC(ω) системы 2D SiC/Si при ε = 0. Тонкими линиями показыны приведенные

плотности состояний не взаимодействующих между собой монослоя карбида кремния I0SiC(ω) и кремниевой подложки ρ∗

Si(ω). b —

функция сдвига 3(ω). Энергия измеряется в ед. t, плотности состояний — в. ед. (πt
√
3)−1. На рисунке изображены только правые

половины симметричных плотностей состояний и антисимметричной функции 3.
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Рис. 2. a — энергия дна зоны проводимости εC в функции от положения центра запрещенной зоны ε для 2D SiC в области

запрещенной зоны Si-подложки. b — приведенные плотности состояний ISiC(ω) системы 2D SiC/Si в области запрещенной зоны

Si-подложки. Энергия измеряется в ед. t, плотности состояний — в. ед. (πt
√
3)−1.

Si-подложки (это значение определяется из уравнения

ε = εC − 3(εC) − R). В интервале −4.19t < ε < −2.71t
система 2D SiC/Si является полупроводниковой, так

как запрещенная зона Si-подложки лишь частично пе-

рекрывается сплошным спектром 2D SiC. Полностью

запрещенная зона системы 2D SiC/Si открывается при

ε ≤ −4.19t . Легко сообразить, что сдвиг ε в область по-

ложительных энергий приводит к зеркальному процессу:

перекрытие запрещенной зоны системы 2D SiC/Si из-за

смещения валентной зоны 2D SiC вверх по шкале энер-
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гий начинается с ее нижнего края. Отметим, что при вы-

бранном нами соотношении V = t плотность состояний

2D SiC/Si существенно отличается от плотностей состо-

яний свободного листа 2D SiC и Si-подложки (рис. 1, a).

Рассмотрим теперь, как изменяются плотности состо-

яний зоны проводимости и валентной зоны 2D SiC/Si

при вариации ε. Для дна зоны проводимости и потол-

ка валентной зоны имеем ISiC(±Eg/2) = |�̃(ω ± Eg/2)|.
Учтем, что в области краев зон 3(ω) < 0 при ω > Eg/2

и 3(ω) > 0 при ω < −Eg/2 (см. рис. 1, b). Отсюда

следует, что при ε < 0 плотность состояний ISiC(Eg/2)
линейно увеличивается. При ε > 0 величина ISiC(Eg/2) с
ростом ε линейно уменьшается и обращается в нуль при

ε = Eg/2− 3(Eg/2). Дальнейшее увеличение ε ведет

к линейному росту ISiC(Eg/2). Аналогичным образом

ведет себя плотность состояний ISiC(−Eg/2) при усло-

вии замены ε на −ε. В областях потолка зоны прово-

димости и дна валентной зоны имеем соответственно

3(ω) → ±∞ (см. рис. 1, b) и �̃ → ±∞. При ε < 0 мак-

симум функции ISiC(ω), лежащий вблизи потолка зоны

проводимости, смещается вправо по шкале энергий, при

ε < 0 — влево. Максимум функции ISiC(ω), лежащий

вблизи потолка дна валентной зоны проводимости, ведет

себя так же при условии замены ε на −ε.

3. Адсорбционная способность
гетероструктуры 2D SiC/Si

3.1. Общие соотношения

Рассмотрим адсорбцию на поверхности гетерострук-

туры 2D SiC/Si. В соответствии с общей теорией [23]
плотность состояний ρa(ω) на адатоме имеет стандарт-

ный вид распределения Лоренца:

ρa(ω) =
1

π

Ŵa(ω)
(
ω − εa − 3(ω)

)2
+ Ŵ2

a(ω)
. (7)

Здесь εa— уровень адатома, содержащий один электрон

или одну дырку, Ŵa(ω) = πV 2
a ρSiC(ω) — функция уши-

рения квазиуровня адатома (Va — матричный элемент

связи адатома с подложкой), функция сдвига 3a(ω)
определяется формулой (4) с заменой Ŵ(ω) на Ŵa(ω).
С целью получения аналитических результатов, аппрок-

симируем плотность состояний ρSiC(ω) при ε(ω) = 0

(рис. 1) функцией

ρSiC(ω) =





ρSiC, 1 ≤ 2ω/Eg ≤ 2W/Eg + 1;

ρSiC, −1− 2W/Eg ≤ 2ω/Eg ≤ −1;

0, |2ω/Eg | ≤ 1, |2ω/Eg | > 1 + 2W/Eg,

(8)

где ρSiC = W−1
W+Eg/2∫

Eg/2

ρSiC(ω)dω = const. Далее, пола-

гая для простоты 2W/Eg ≫ 1, приходим к модели

Халдейна–Андерсона [23,24]. Тогда из (8) получаем

3a(ω) =
Ŵa

π
ln

∣∣∣∣
ω − Eg/2

ω + Eg/2

∣∣∣∣, (9)

где Ŵa = πV 2
a ρSiC.

Число заполнения адатома na , равное при нулевой

температуре na =
EF∫

−∞

ρa(ω)dω (EF — уровень Ферми),

удобно представить в виде суммы вклада nν валентной

зоны и вклада nl локального уровня с энергией ωl при

условии, что ωl < EF. В [23] показано, что первый из

этих вкладов равен

nν =
1

π
arcctg

εa + R
Ŵa

, R =
Eg

4

√
1 +

8Ŵa

πEg
. (10)

Положение локального уровня ωl определяется из реше-

ния уравнения

ω − εa − 3a(ω) = 0 (11)

в области |ω| ≤ Eg/2 [23,24]. Число заполнения локаль-

ного состояния равно

nl =

(
1 +

Ŵa

2π

Eg

(Eg/2)2 − ω2
l

)−1

2(EF − ωl), (12)

где 2(EF − ωl) — функция Хэвисайда.

3.2. Адсорбция атомов I и VII групп
на поверхности 2D SiC/Si

Начнем с оценок вклада валентной зоны в чис-

ло заполнения nν . Энергия одноэлектронного уров-

ня адатома щелочного металла равна εa = −I + e2/d
+ (χ + Eg/2) [24], для однодырочного уровня галоге-

на имеем εa = −A − e2/d + (χ + Eg/2) [24], где I —

энергия ионизации [25], A — сродство атома к элек-

трону [25], d — длина адсорбционной связи, e —

величина заряда электрона. Рассмотрим тип A (atop)
адсорбции, когда адатом связан непосредственно только

с одним поверхностным атомом С или Si. Полагаем

d(X − C,Si) = ra(C,Si) + ra (X), где ra(C,Si) — атом-

ные радиусы углерода или кремния при адсорбции

на С- или Si-грани SiC, ra (X) — атомный радиус

щелочного металла М или галогена Н (величины ра-

диусов брались для М из [25], для Н (по Полин-

гу) — из [26]). Для адсорбции атома лития положим

Ŵa = 1 эВ. Значения Ŵa для адатомов других щелочных

металлов определим исходя из того, что матричный

элемент V ∝ d−2 и Ŵa ∝ V 2. Тогда Ŵa(M) = γŴa(Li),
где γ = [d(Li− C,Si)/d(M− C,Si)]4. В случае адсорбции

галогенов нужно дополнительно учесть, что в соот-

ветствии с теорией Харрисона VH = (Vspσ +
√
3Vppσ )/2,

тогда, как в случае адсорбции щелочных металлов,

VM = (Vssσ +
√
3Vspσ )/2 [27]. Тогда Ŵa(H) = γ ′γŴa(Li),
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Таблица 1. Значения длин адсорбционной связей d (�A),
энергии εa и полуширины Ŵa квазиуровня, энергий локальных

уровней ωl , ионных Eion и металлических Emet вкладов в

энергию адсорбции (эВ), вкладов валентной зоны nν и локаль-

ного уровня nl в числа заполнения и значений заряда Z при

адсорбции щелочных металлов на поверхностных атомах C

и Si гетероструктуры 2D SiC/Si

Адсорбат Li Na K Rb Cs

Атом С

d 2.34 2.63 3.13 3.25 3.30

εa 0.70 0.78 1.36 1.48 1.72

Ŵa 1 0.63 0.31 0.27 0.23

nν 0.19 0.13 0.05 0.04 0.03

ωl 0.31 0.41 0.56 0.56 0.56

nl 0.37 0.39 0 0 0

Z< 0.81 0.87 0.95 0.96 0.97

Z> 0.44 0.48 0.95 0.96 0.97

−E<
ion 1.01 1.04 1.04 1.02 1.03

−E>
ion 0.30 0.32 1.02 1.00 0.98

−Emet 0.77 0.55 0.34 0.30 0.26

Атом Si

d 2.75 3.04 3.54 3.66 3.80

εa 0.47 0.59 1.23 1.35 1.61

Ŵa 0.52 0.35 0.19 0.17 0.14

nν 0.13 0.09 0.03 0.03 0.02

ωl 0.28 0.40 0.56 0.56 0.56

nl 0.56 0.54 0 0 0

Z< 0.83 0.91 0.97 0.97 0.98

Z> 0.10 0.37 0.97 0.97 0.98

−E<
ion 0.99 0.98 0.95 0.93 0.91

−E>
ion 0.13 0.16 0.95 0.93 0.91

−Emet 0.68 0.52 0.34 0.31 0.28

Примечание. Z<(>)означает, что уровень Ферми EF лежит ниже

(выше) локального уровня ωl .

где γ ′ = 0.97 (здесь мы считаем все матричные эле-

менты Vll′σ положительными величинами, см. по-

дробнее [24,27]). Значения εa , Ŵa и nν приведены

в табл. 1 и 2.

Перейдем теперь к оценкам вкладов nl локальных

уровней ωl . Рис. 3 иллюстрирует решение уравне-

ния (11) в области запрещенной зоны |ω| ≤ Eg/2 си-

стемы (напомним, что при |ε| ≤ 0.26t запрещенная зона

гетероструктуры 2D SiC/Si пуста). Значения ωl и nl

сведены в табл. 1 и 2.

Обсудим переход заряда при адсорбции щелочных

металлов (табл. 1). Убыль вклада валентной зоны nν в

ряду Li → Cs обусловлена смещением положительного

уровня адатома εa в область положительных энергий

(из-за уменьшения потенциала ионизации I в том же

ряду) и сужением квазиуровня адатома Ŵa вследствие

роста длины адсорбционной связи d (см. (10)). Та же

тенденция наблюдается и для вклада локальных состоя-

ний nl : рост εa смещает изображенную на рис. 3 прямую

линию вправо, а уменьшение Ŵa увеличивает наклон

этой прямой. Сказанное относится как к адсорбции на

атомах С, так и к адсорбции на атомах Si. Нулевые зна-

Таблица 2. То же, что и в табл. 1, но для адсорбции галогенов

Адсорбат F Cl Br I

Атом C

d 1.41 1.76 1.91 2.10

εa −1.40 −1.12 −0.70 −0.22

Ŵa 7.36 3.03 2.19 1.50

nν 0.43 0.49 0.45 0.36

ωl −0.15 −0.11 −0.19 −0.08

nl 0.10 0.22 0.26 0.36

Z< −0.43 −0.49 −0.45 −0.36

Z> −0.53 −0.71 −0.71 −0.72

−E<
ion 0.47 0.49 0.38 0.22

−E>
ion 0.83 1.03 0.95 0.89

−Emet 3.04 1.68 1.34 1.03

Атом Si

d 1.82 2.17 2.32 2.51

εa −0.83 −0.73 −0.37 0.06

Ŵa 2.65 1.31 1.00 0.73

nν 0.47 0.46 0.37 0.23

ωl −0.29 −0.28 −0.17 −0.03

nl 0.19 0.33 0.44 0.54

Z< −0.47 −0.46 −0.37 −0.23

Z> −0.66 −0.79 −0.81 −0.77

−E<
ion 0.43 0.36 0.21 0.08

−E>
ion 0.87 1.04 1.02 0.85

−Emet 2.02 1.28 1.07 0.87

чения nl при адсорбции K, Rb и CS связаны с тем обсто-

ятельством, что соответствующие локальные уровни ωl

перекрываются с дном зоны проводимости (см. (12)).
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Рис. 3. К решению уравнения (11) в области запре-

щенной зоны |ω| ≤ Eg/2. Точка пересечения прямой ли-

нии π(ω − εa)/Ŵa с приведенной плотностью состояний

λa(ω) = ln |(Eg/2− ω)/(Eg/2 + ω)| определяет положение ло-

кального уровня ωl .
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Аналогичная в целом картина имеет место и для
адсорбции галогенов: тенденции в ряду F → I те же
самые. Отметим, что в случае адсорбции Br и I на
атомах кремния имеем соответственно n = 1.09 и 1.01.
Малая ошибка возникает из-за приближенного характе-
ра выражения (10).
Перейдем к оценкам энергии адсорбции. Ионная со-

ставляющая энергии адсорбции может быть вычислена
по электростатической формуле

Eion =
(Ze)2

4d
, (13)

где заряд адатома Z = 1− n при адсорбции щелочных
металлов и Z = −n при адсорбции галогенов. Значения
ионной составляющей энергии адсорбции приведены в
табл. 1 и 2. При этом большое значение имеет тип
проводимости подложки. Если предположить, что уро-
вень Ферми расположен вблизи дна зоны проводимости
(n-тип) и все локальные уровни заполнены, то полу-
чаем заряд Z> , минимальный для адатомов щелочных
металлов и максимальный по модулю для адатомов
галогенов. Если же уровень Ферми лежит вблизи по-
толка валентной зоны (p-тип), то заряд Z< щелочных
металлов максимален, а заряд галогенов минимален по
модулю (в случае адсорбции Br и I на атомах кремния
заряды Z> приняты равными −1). Следует отметить,

что значения |Eion| для адсорбции щелочных атомов и
галогенов на поверхностных атомах углерода выше, чем
для адсорбции на поверхностных атомах кремния.
Металлическую составляющую энергии адсорбции

Emet оцениваем исходя из соотношения неопреде-
ленностей 1x · 1p ∼ ~. Полагая, что в изолирован-
ном атоме 1x ∼ ra , а в адсорбированном состоянии
1x ∼ d, получим выигрыш в кинетической энергии
1Ekin ∼ (~2/2md2)[1− (ra/d)2], где m — масса свобод-
ного электрона. Этот выигрыш в кинетической энергии,
связанный с делокализацией электрона при адсорб-
ции, принимаем за оценку металлической составляющей
энергии адсорбции:

Emet = − ~
2

2md2

(
1− r2a

d2

)
. (14)

Результаты оценок приведены в табл. 1 и 2. Как
следует из таблиц, величина металлического вклада
уменьшается в рядах Li → Cs и F → I, что обусловлено
соответствующим ростом длин адсорбционной связи d .
Значениями d объясняется также и то обстоятельство,
что |Emet| для адсорбции галогенов значительно выше,
чем для адсорбции щелочных металлов. То же неравен-

ство имеет место при сравнении |Emet| для адсорбции на
атомах С и Si.
До сих пор мы рассматривали случай промежуточной

связи 2D SiC с Si-подложкой, положив V = t . В пределе
слабой связи V/t ≪ 1 в нулевом приближении можно
считать, что атом адсорбируется на поверхности 2D SiC.
Тогда плотность состояний на адатоме дается выражени-
ем (7) с заменой Ŵa(ω) на Ŵ0

a(ω) = πV 2ρ0
SiC(ω), где плот-

ность состояний свободного графена ρ0
SiC(ω) определяет-

ся формулой (2) с заменой �̃ на �. Определив функцию

сдвига 30
a(ω) из выражения (4), можно приступать к

расчетам чисел заполнения и ионной составляющей

энергии адсорбции. Подобная задача рассматривалась в

работе [28].
В нулевом приближении предела сильной связи

V/t ≫ 1 атом С(Si) монослоя SiC можно считать изоли-

рованным адатомом на Si-подложке, которому соответ-

ствует функция Грина g−1
C(Si) = ω − εC(Si) − 3(ω) + iŴ(ω),

где Ŵ(ω) = πV 2ρAB(ω), ρAB(ω) дается формулой (3),
3(ω) — формулой (4). Вводя функцию Грина адсорбиру-

емой частицы g−1
a (ω) = ω − εa + i0+, с помощью урав-

нения Дайсона [24] получаем функцию Грина частицы,

связанной с адатомом C(Si):

g̃C(Si)
a =

ga

1− gagC(Si)V 2
a
. (15)

Плотность состояний ρ̃
C(Si)
a = −π−1Im g̃C(Si)

a позволяет

вычислить соответствующее число заполнения и ионные

вклады в энергию адсорбции. Отметим, что режим связи

между 2D SiC и Si-подложкой во многом зависит от

технологии формирования системы 2D SiC/Si.

Кратко обсудим модельное описание адсорбции

при ε 6= 0. Предположим, что ширина запрещенной зоны

системы равна E ′
g . Тогда вместо (8) можно ввести

плотность состояний вида:

ρ′
SiC(ω) =






D± ∓ [(ω + W + E ′
g/2)/W ]D∓,

−W − E ′
g/2 ≤ ω ≤ −E ′

g/2,

D± ∓ [(ω −W − E ′
g/2)/W ]D∓,

W + E ′
g/2 ≥ ω ≥ E ′

g/2,

0, |ω| < E ′
g/2.

(16)

Здесь D± = ρSiC(±E ′
g/2), верхний (нижний) знак между

слагаемыми соответствует случаю ε < 0 (ε > 0), начало
отсчета энергии совмещено с центром запрещенной

зоны E ′
g . Выражение (15) позволяет найти соответству-

ющую функцию сдвига 3′
a(ω). В случае E ′

g = 0 имеем

задачу об адсорбции на металле, где модели плотностей

состояний значительно проще [23,24]. Отметим, что мы

вынуждены варьировать значение параметра ε, так как

какие-либо сведения относительно электронного срод-

ства 2D SiC, насколько известно авторам, отсутствуют.

4. Заключение

В настоящей работе мы рассмотрели адсорбцию ато-

мов I и VII групп, являющихся наиболее электропо-

ложительными и электроотрицательными элементами

соответственно. Первые из них выступают как доноры

и понижают работу выхода адсорбционной системы,

вторые являются акцепторами и работу выхода адсорб-

ционной системы повышают. Отметим, что адсорбция

является одним из эффективных способов допирования

двумерных структур.
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Здесь мы считали температуру равной нулю. Необ-

ходимо отметить, что вклад валентной зоны nν в

суммарное число заполнения крайне слабо зависит от

температуры [23]; температура, однако, может оказать

существенное влияние на заполнение локальных уров-

ней nl [29]. В настоящей работе мы ограничились

случаем адсорбции одного атома. Не сложно, однако,

обобщить полученные результаты на конечные степени

покрытия [24].
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Abstract Model for heterostructure, composed of the silicon

carbide monolayer, fabricated on the bulk silicon substrate, is

proposed. The problem on the atoms of alkali metals and halogens

adsorption on the 2D SiC/Si carbon and silicon surface atoms

is considered. Analytical estimates for the charge transfer and

adsorption energy are given.
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