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Методом функций Грина получен закон дисперсии для монослоя, заключенного между двумя кристал-

лическими обкладками. Подробно обсуждаются режимы слабого и сильного взаимодействия монослоя с

окружением. Для систем графен, гексагональный нитрид бора−металлический монослой−политип карбида

кремния получены выражения для эффективных масс электронов. Показано, что с увеличением ширины

запрещенной зоны политипа SiC эффективная масса уменьшается.
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Понятие капсуляции пришло из химии, где оно

применялось к инородной молекуле, заключенной в

макромолекулу, выступающую в качестве контейнера,

или клетки. Переходя к твердотельным структурам,

упомянем капсулированные наночастицы; чаще всего

это частицы металла, покрытые неметаллической обо-

лочкой [1–3]. В настоящей работе обратимся к верти-

кальным капсулированным структурам, состоящим из

центрального монослоя (ML) и двух кристаллических

обкладок. Хорошо известным примером такого рода

структур являются интеркалированные ML [4–7]. Здесь
мы рассмотрим общий случай капсулированной струк-

туры, схема которой приведена на рисунке, для чего

используем адсорбционный подход к проблеме (см., на-
пример, работу [8] и ссылки в ней). В этом подходе

влияние обкладок сводится к сдвигу и уширению элек-

тронных состояний капсулированного слоя, а конкретная

геометрическая структура интерфейсов не учитывается.

Одним из главных достоинств такой модели является

возможность получения аналитических результатов.

Начнем с изолированного атома A, характеризуемого
одноэлектронной орбиталью с энергией εa , взаимодей-

ствующего с полубесконечными решетками SIL1 и SIL2

(см. рисунок). Гамильтониан такой системы в бесспино-

вом приближении имеет вид

HA = εa n̂a +
∑

k1

εk1
n̂k1

+
∑

k2

εk2
n̂k2

+
∑

k1

(Vk1a c+
k1

a + h.c.) +
∑

k2

(Vk2a c+
k2

a + h.c.). (1)

Здесь εk1(2)
— закон дисперсии электронов в SIL1

(SIL2), где под k1(2) понимается не только волновой

вектор k1(2), но и соответствующие зонные индексы;

n̂a = a+a — оператор числа заполнения атома A;
a+ и a — операторы рождения и уничтожения

электрона в состоянии |a〉; n̂k1(2)
= c+

k1(2)
ck1(2)

; c+
k1(2)

и

ck1(2)
— аналогичные операторы для состояния |k1(2)〉;

Vk1(2)a — матричный элемент взаимодействия атома

A с k1(2)-состояниями SIL1 (SIL2), h.c. — эрмитово-

сопряженные слагаемые. Гамильтониан HB атома B
с орбиталью εb получаем из гамильтониана HA при

соответствующей замене нижних индексов и операторов

a+ (a) на b+ (b). Гамильтониану HA(B) отвечает функция

Грина g−1
A(B)(ω) = ω − εa(b) − 3A(B)(ω) + iŴA(B)(ω),

где функция уширения ŴA(B)(ω) =
∑

i=1,2

Ŵia(b)(ω),

Encapsulated ML

V1a V1b

V2b V2a

t
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Схема капсулированной структуры: монослой (ML), заключен-
ный между двумя полубесконечными решетками SIL1 и SIL2.

Физический смысл матричных элементов t и Vi j (i относится

к обкладкам, j — к атомам ML) пояснен в тексте.
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Ŵ1(2)a(b) = πV 2
1(2)a(b)ρa(b)(ω), а функция сдвига

3A(B)(ω) =
∑

i=1,2

3ia(b)(ω) является гильберт-транс-

формантой функции уширения, V1(2)a(b) — усредненные

по зоне Бриллюэна 1 (2) матричные элементы

взаимодействия атома A(B) с SIL1 (SIL2), ρa(b)(ω) —

плотность состояний SIL1 (SIL2), 31a(b)(ω) и

32a(b)(ω) — функции сдвига, являющиеся гильберт-

трансформантами соответствующих функций уширения,

ω — энергия.

Построим из атомов A и B двумерную решетку и

включим между ближайшими соседями 〈i, j〉 взаимо-

действие HAB = −t
∑

〈i, j〉
(a+

i b j + h.c.), где t — энергия

перескока электрона. Тогда по аналогии с результатами

работы [8] получим функцию Грина

GA(B)(ω, k) = NB(A)(ω)/D(ω, k),

где NA(B)(ω) = �A(B) + iŴA(B)(ω), D(ω, k)=
(

�A +

+iŴA(ω)
)(

�B + iŴB(ω)
)

− t2 f 2(k), f (k) — функция

волнового вектора k, определяемая геометрией

ML, �A(B) = ω − ε̃(ω) ∓ 1̃(ω), ε̃(ω) = (ε̃a + ε̃b)/2,

1̃(ω) = |ε̃a − ε̃b|/2, ε̃a(b) = εa(b) + 3A(B)(ω). Электрон-

ный спектр определяется исходя из условия

ReD(ω, k) = 0, которое сводится к уравнению

ω = ε̃(ω) ± R̃(ω, k), R̃(ω, k) =

√

1̃2(ω) + t2 f 2(k). (2)

Подчеркнем, что полученные результаты справедливы и

в случае, когда SIL1 и/или SIL2 являются 2D-структу-

рами. При этом вместо трехмерных плотностей состо-

яний ρa(b)(ω) (обычно, модельных) нужно использовать

двумерные плотности состояний, вычисленные исходя из

закона дисперсии.

Рассмотрим два теоретически важных и технологи-

чески реализуемых частных случая слабой и сильной

связи ML с обкладками. Полагая в первом случае

V 2
1(2)a, V 2

1(2)b ≪ t2, получим в нулевом приближении дис-

персию ω0
±(k) = ε̄ ± R(k), где R(k) =

√

12 + t2 f 2(k),
2ε̄ = εa + εb и 21 = |εa − εb|. В первом приближении

ω±(k) = ω0
±(k) +

[(

1±2(k)
)

30
A±(k)

+
(

1∓2(k)
)

30
B±(k)

]

/2, (3)

где 30
A(B)±(k) ≡ 3A(B)

(

ω0
±(k)

)

, 2(k) = 1/R(k).

Если εa = εb = ε, то ω(k) = ω0(k) + 30(k) и

ω0(k) = ε − t f (k). При этом зона Бриллюэна в 2

раза расширяется по сравнению со случаем εa 6= εb .

В режиме сильной связи V 2
1(2)a, V 2

1(2)b ≫ t2 в нулевом

приближении �A(B) = 0 получаем уровни ω0
a и ω0

b .

Полагая ω0
a > ω0

b , в первом приближении имеем

ωa(b)(k) = ω0
a(b) ± t2 f 2(k)/|1̃(ω0

a(b))|, (4)

где 1̃(ω0
a(b)) 6= 0 (a 6= b). При ω0

a = ω0
b = ω∗ получаем

ω(k) = ω∗ − t f (k).

Рассмотрим ML, сформированный атомами металли-

ческих элементов (a = b). В [9] показано, что энерге-

тически выгодной для металлов 2D-структурой является

треугольная решетка, для которой

f (k) = 2 cos(kx a0) + 4 cos(kx a0/2) cos(
√
3ky a0/2),

где a0 — расстояние между ближайшими атомами 2D-

металла [10]. Для свободного ML вблизи дна зоны

имеем ω0(k) ≈ ε − 6t + 3tk2a2
0/2, так что эффективная

масса электрона 2D-металла m2DM = ~
2/3ta2

0, где ~ —

постоянная Планка. Воспользовавшись выражением (4),
оценим поправку первого порядка µ−1 = m−1 − m−1

2DM

к обратной эффективной массе m−1 = ~
−2∂2ω(k)/∂k2

капсулированного ML. В качестве SIL1 возьмем од-

нослойный графен (Gr), в качестве SIL2 — политип

SiC. Работа выхода графена φGr ≈ 4.8 eV [11] совпадает
с отсчитываемой от уровня вакуума энергией центра

запрещенной зоны E0 = 4.8 eV политипа 4H-SiC [12],
которую в дальнейшем положим равной нулю (то же

значение E0 является средним для всего ряда политипов

3C-SiC→ 2H-SiC, рассмотренных в [12]).
В режиме слабой связи ML с обкладками имеем

ω(k) = ω0(k) + 31

(

ω0(k)) + 32(ω
0(k)

)

,

где для графеноподобного соединения

31(ω)=(2V 2
1 ω

′/ξ2Gr) ln |[12−(ω′)2]/[ξ2Gr +12−(ω′)2]| [12],
для SiC-политипов 32(ω)=V 2

2 ρSiC ln |(ω′′−Eg/2)/(ω
′′
0 +

+Eg/2)| [13], ω′=ω−φGr , ω
′′=ω − E0, ρSiC=4/WSiC —

плотность состояний валентной и проводящей зон SiC

шириной WSiC. Полагая µ−1 = µ−1
1 + µ−1

2 , получим

1

µ1
=

6a2
0tV

2
1 LGr

~2ξ2Gr

,
1

µ2
=

3a2
0tEgρSiCV 2

2

~2|W 2
bot − E2

g/4|
, (5)

где LGr = 2ξ2Gr/|ξ2Gr −W 2
bot| + ln[W 2

bot/|ξ2Gr −W 2
bot|],

ξGr =
√

2π
√
3tGr , tGr — энергия перескока электрона

между ближайшими атомами графена, Wbot = (ε − 6t) —
энергия дна зоны ML. Для слабой связи m2DM/µ ≪ 1

и m ≈ m2DM(1− m2DM/µ). Далее, работа выхода метал-

лических граней W(100), Eu(100), Fe(111), Mo(111),
Nb(110), Ag(111), Ta(110), Zn(0001) близка к φGr [14].
Для d-металлов с Nd электронами Wbot ≈ −9Ndt/10,
t = 16.2(~2r3d/mea5

0), где rd — радиус d-состояния,
me — масса свободного электрона [15]. Если вместо Gr
взять гексагональный нитрид бора (h-BN), для которого

φh-BN ∼ φGr [16], th-BN ≈ tGr ≈ 1 [17], то в выражении

(5) для µ1 нужно заменить LGr на

Lh-BN = 2(ξ2Gr + 12)/(ξ2Gr + 12 −W 2
bot)

+ ln[(W 2
bot − 12)/(ξ2Gr + 12 −W 2

bot)].

Исходные параметры и вычисленные значения t и

η = (V2/V1)
2(µ2/µ1) приведены в таблице (мы положили

WSiC = 10 eV, Eg = 3 eV и учли, что величины a0 для 2D-

в 3D-металлов практически совпадают [10]). Поскольку
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Параметры монослоя (Nd — число d-электронов [17], a0 —

расстояние между ближайшими соседями [18], rd — радиус

d-состояния [17], t — энергия перескока, η = (V2/V1)
2(µ2/µ1),

m2DM/me — относительная эффективная масса электрона

в свободном ML, me — масса свободного электрона)

Параметр
ML (Nd)

Nb (4) Ta (4) Mo (5) W (5) Fe (7) Ag (10)

a0, �A 2.86 2.86 2.72 2.74 2.48 2.89

rd , �A 1.28 1.34 1.20 1.27 0.80 0.89

t, eV 1.35 1.55 1.43 1.64 0.67 0.43

η(Gr) 0.54 1.06 2.08 4.08 0.26 0.14

η(h-BN) 0.30 0.78 1.69 3.39 0.03 0.08

m2DM/me 0.23 0.20 0.24 0.21 0.62 0.71

максимальное значение Eg = 3.33 eV (2H-SiC) [12], для
всех металлов W 2

bot > E2
g/4. Следовательно, с увеличе-

нием гексагональности в ряду 3C-SiC→ 2H-SiC [12] по-
правка µ2 с ростом Eg убывает, что ведет к уменьшению

эффективной массы электронов в ML. Отношения η

максимальны для металлов середины d-рядов. В случае

сильной связи дисперсия ω(k) = ω∗ − t f (k), так что

m = m2DM. Значения m2DM приведены в таблице.

Итак, в настоящей работе мы предложили простую

схему для описания электронной структуры капсули-

рованного монослоя, позволившую впервые получить

аналитические выражения для эффективных масс элек-

тронов и оценить их величину для ряда случаев,

представляющих, на наш взгляд, практический интерес.

Аналогичным образом могут быть оценены характери-

стики наборов различных двумерных слоев, образующих

вертикальные структуры.

Предложенная бесструктурная модель, как и всякая

модель, помимо плюсов имеет и свои минусы. Так,

например, в рамках теории сильной связи продемонстри-

ровано, что учет геометрии контакта между графеном и

гексагональным нитридом бора ведет к возникновению

муаровых эффектов [18,19] и дополнительных особен-

ностей в плотности состояний [20], проявляющихся в

эксперименте [21]. Подобные эффекты не учитываются

не только нашей простой моделью, но и DFT-расчетами

из первых принципов. Отметим, однако, что в [18–20]
какая-либо информация об эффективных массах отсут-

ствует.
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