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Для простых моделей углеродных наноструктур (латеральной гетероструктуры графен — нитрид бора,

декорированных зигзагообразных кромок полубесконечного графена и графеновой наноленты, декорирован-

ного карбина) получены аналитические выражения для плотностей состояний и чисел заполнения. Основное

внимание уделено режиму сильной связи наноструктур с полупроводниковой подложкой. Численные оценки

приведены для SiC-подложки.
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1. Введение

Среди различных изучаемых в настоящее время на-

ноструктур популярны углеродные образования двух

типов. Это, в первую очередь, латеральные гетерострук-

туры (ЛГС), представляющие собой контакт располо-

женных в одной плоскости листов графена и какого-либо

двумерного соединения с гексагональной решеткой, рас-

четам электронных характеристик которых посвящены

работы [1–5]. В этих работах ЛГС рассматривались

как свободные, а наличие какой-либо подложки полно-

стью игнорировалось, хотя в реальных структурах без

подложки не обойтись. Впервые, насколько известно

автору, задача об эпитаксиальных ЛГС на металличе-

ской подложке была поставлена в [6,7]. Ко второму

типу интенсивно исследуемых в настоящее время уг-

леродных нанообъектов относятся графеновые островки

и наноленты, декорированные инородными частицами.

Расчеты электронных характеристик таких структур,

находящихся в свободном состоянии, выполнены в рабо-

тах [8–10], роль металлической подложки рассматрива-

лось в [11–13]. Отметим, что работы [1–5,8–10] представ-
ляют собой численные расчеты, тогда как в [6,7,11–13]
предложены достаточно простые модели (кластерные
и цепочечные), позволяющие получить результаты в

аналитическом виде. Цепочечные модели будут исполь-

зованы и в настоящей работе, где в качестве подложки

для перечисленных выше наноструктур выбран полу-

проводник. Мы будем рассматривать зигзагообразные

кромки углеродных образований, представляющие, в

силу присущей этим кромкам повышенной плотности

состояний в окрестности точки Дирака, наибольший

интерес. При этом будем применять адсорбционный

подход к задаче об эпитаксиальных структурах, вы-

страивая эти структуры не из свободных атомов с

последующим учетом их взаимодействия с подложкой,

а из адатомов [14,15].

2. Латеральная гетероструктура
графен−графенободобное
соединение

Воспользовавшись решеткой типа кирпичной стен-

ки [16,17], представим зигзагообразный контакт эпитак-

сиальных графеноподобных соединений AB и CD в виде

двух связанных цепочек (рис. 1). Под атомами A и C
будем понимать катионы с энергиями p-состояний εa

и εc , под адатомами B и D — анионы с энергиями

p-состояний εb и εd . Будем считать, что не связанным

друг другом адатомам A, B , C и D соответствуют
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Рис. 1. Структурная модель зигзагообразного контакта графе-

ноподобных структур AB и CD.
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затравочные функции Грина:

g−1
A,B,C,D(ω) = ω − εa,b,c,d − 3(ω) + iŴ(ω). (1)

Здесь Ŵ(ω) = πρsc(ω)V 2 и 3(ω) = π−1P
∞∫

−∞

Ŵ(ω′)dω′/

(ω − ω′ + is) — функции уширения и сдвига ква-

зиуровня адатома, ω — энергетическая переменная,

ρsc(ω) — плотность состояний полупроводниковой

подложки, V — матричный элемент взаимодействия

адатом−подложка, усредненный по зоне Бриллюэна под-

ложки [14], P — символ главного значения, s = 0+.

Воспользовавшись результатами работы [7], запишем

функции Грина для адатомов A и D (C) в виде:

GA(ω, k) = gA(P − gAgDQ−1t̃2)−1,

GD(C)(ω, k) = gD(Q − gAgD(C)P
−1t̃2)−1, (2)

где P = 1− gAgB8t2, Q = 1− gCgD8t2, 8 = 4 cos2 ka ,
t и (t̃) — энергии перескока электрона между ближайши-

ми соседями (б. с.) внутри цепочек и между цепочками,

k — волновой вектор для движения электрона вдоль

цепочки (|k| ≤ π/2a), a — расстояние между б. с. в

цепочке. Соответствующие функциям Грина (2) плот-

ности состояний и числа заполнения атомов при нуле-

вой температуре равны ρA,D(ω) = −π−1Sp ImGA,D(ω, k)

и nA,D = 2
EF∫

−∞

ρA,D(ω)dω, где EF — уровень Ферми.

В соответствии с [7], будем именовать такую мо-

дель ЛГС цепочечной моделью. В дальнейшем в ка-

честве примера рассмотрим контакт графена (Gr) с

гексагональным нитридом бора (h-BN). Воспользовав-

шись таблицами атомных термов Манна [18] и от-

считывая энергию от точки Дирака графена εD (т. е.
принимая εD = εa = εb = 0), получим εc ≈ t (атом B),
εd ≈ −t(атом N), где t = 2.8 eV [19]. Такая оценка со-

гласуется с работами выхода графена и гексагональ-

ного нитрида бора, которые практически одинаковы и

равны 4.6 eV [1].

Для полупроводниковой подложки выберем мо-

дель плотности состояний Халдейна−Андерсона [14,15]:

ρsc(ω) = ρsc = const при |�| > Eg/2 и 0 при |�| ≤ Eg/2,

где � = ω − ε0, ε0 — энергия центра запрещен-

ной зоны, ширина которой равна Eg . Тогда получим:

Ŵ(ω) = πρscV 2 = Ŵ при |�| > Eg/2 и 0 при |�| ≤ Eg/2,

3(ω) = (Ŵ/π) ln |(�− Eg/2)/(� + Eg/2)|.

Положения центров запрещенных зон SiC-политипов

относительно вакуума приведены в таблице (см. [20]
и ссылки, приведенные там). Легко видеть, что точка

Дирака графена перекрывается с запрещенной зоной

карбида кремния. Это наиболее интересная ситуация,

так как при попадании точки Дирака в глубину ва-

лентной зоны или зоны проводимости мы, по сути,

возвращаемся к случаю металлической подложки.

Энергии центров запрещенных зон ε0 относительно вакуума

для политипов карбида кремния

Политип 3C 8H 21R 6H 15R 27R 4H

−ε0, эВ 5.20 5.01 5.00 4.95 4.86 4.84 4.79

CBOA

−ε0, эВ 5.20 5.00 4.96 4.94 4.92 4.90 4.86

VBOA

Прим е ч а н и е. Использованы приближения CBOA (conduction band

offset approximation) и VBOA (valance band offset approximation).

Рассмотрим режим слабой связи ЛГС с подлож-

кой (Ŵ/t ≪ 1). Как и в [6,7], можно показать, что

в приближении бездисперсионных зон (8(k) = 8 = 2)
плотности состояний ρA,D(ω) и числа заполнения

nA,D = 2
EF∫

−∞

ρA,D(ω)dω могут быть представлены в виде

ρA,D(ω) =
∑

j

(νA,D) jρ j(ω), nA,D = 2
∑

j

(νA,D) j n j .

(3)

Здесь (νA,D) j — весовые коэффициенты, равные вы-

четам функций Грина (2) в полюсах E j , где индекс

j = 1, 2, 3, 4 нумерует зоны (см. подробнее [6,7]); для

области энергий, отвечающих сплошному спектру, зон-

ные вклады в плотности состояний и числа заполне-

ния равны ρ j(ω) = Ŵ/π
[(
ω − 3(ω) − E j

)2
+ Ŵ2

]
и n j =

= π−1arccot
[(

E j + 3(E j) + Eg/2
)
/Ŵ
]
; для области запре-

щенных состояний соответствующие локальные вклады

есть ρ j =δ
(
ω − E jl−3(E jl)

)
и n j =2

(
EF−E jl−3(E jl)

)
,

где E jl — энергия локального уровня, а функции δ(. . .)
и 2(. . .) — дельта-функция Дирака и функция Хэви-

сайда.

Плотности состояний на адатомах углерода, азота и

бора для эпитаксиальной ЛГС (Gr−h-BN)@4H-SiC в

режиме слабой связи представлены на рис. 2, а для

области энергий, отвечающих валентной зоне подложки.

Обращают на себя внимание три пика. Два из них

отвечают энергиям ∼ E j , отражая, таким образом, зон-

ную структуру свободной ЛГС Gr−h-BN [7]. Третий

пик, появляющийся вследствие связи с полупровод-

никовой подложкой, лежит вблизи потолка валентной

зоны при энергии −Eg/2− ζ j , где ζ j ∼ Eg exp(−π1 j/Ŵ),
1 j = |E j | − Eg/2, откуда следует, что ζ j ≪ Eg/2.

В [7] для свободной структуры Gr−h-BN в при-

ближении бездисперсионных зон при τ = (̃t)/t = 1

было получено: n0
A = n0

B = n0
Gr = 1, n0

D = n0
N = 1.55.

n0
C = n0

B = 0.45. При εD = ε0 = EF = 0, для адсорбцион-

ной системы (Gr−h-BN)@4H-SiC получим nCV = 0.97

(для адатомов A и B), nNV = 1.49, nBV = 0.44. Энер-

гии локальных уровней E jl для j = 3, 4 в ре-

жиме слабой связи двумерных слоев с подлож-

кой равны E jl ≈ −Eg/2 + ζ j , где ζ j ≈ Eg exp(−π1 j/Ŵ),
1 j = |E j | − Eg/2. При этом значения локальных вкладов

n jl ≈ (1 + Ŵ/2πζ j)
−1 исчезающе малы [14,15]. Таким

Физика твердого тела, 2019, том 61, вып. 6



1216 С.Ю. Давыдов

0

1

2

3
a

D
en

si
ty

 o
f 

st
at

es

–3.0 –2.0–2.5 –1.5

Energy

–1.0 –0.5

Weak coupling, = 0.2G

prC

prN

prB

e0 = 0

0

0.1

0.2

0.3
b

D
en

si
ty

 o
f 

st
at

es

–3.0 –2.0–2.5 –1.5

Energy

–1.0 –0.5

e0 = 0

Strong coupling, = 3G

0

0.1

0.2

0.4
c

D
en

si
ty

 o
f 

st
at

es

–3 –2 –1

Energy

0

e0 = 0.5
prC

Strong coupling, = 3G

e0 = –0.5

0.3

prC

prN

prB

Рис. 2. Латеральная гетероструктура (Gr−h-BN)@4H-SiC: плотности состояний на адатомах С, N и В для режимов слабой (a)
(Ŵ = 0.2t) и сильной (b, с) (Ŵ = 3t) связи гетероструктуры Gr−h-BN с SiC-подложкой при t = t̃, εD = ε0 = 0 (a, b) и t = t̃,
εD = 0, ε0 = ±0.5t (с). Все энергетические характеристика измерены в ед. t, плотности состояний — в ед. t−1 . На рисунке

представлены только левые части зависимостей ρC,B,N(ω), так как ρC(ω) = ρC(−ω), ρB,N(ω, t) = ρN,B(−ω,−t) при εD = ε0 = 0 и

ρC(ω, ε0) = ρC(−ω,−ε0) при εD = 0, ε0 6= 0. Состояния в запрещенной зоне на рисунке не изображены.

образом, в пределе слабой связи в адсорбционной си-

стеме (Gr−h-BN)@4H-SiC суммарные числа заполнения

определяются валентной зоной. При этом имеет место

переход малого числа электронов (0.01 е/atom) с ЛГС в

подложку.

Так как по нашим оценкам имеем ε0/t ∼ 0.1 (см.
таблицу), положим |ε0| ≪ |E j |. Легко показать, что

3(E j, ε0) ≈ 3(E j, 0) − λ, где при принятых нами пара-

метрах λ = ε0EgŴ/π(E2
j − E2

g/4) ≪ Ŵ. Отсюда следует,

что поправка порядка λŴ/
(
E j + 3(E j) + Eg/2

)2
к вкладу

валентной зоны в числа заполнения пренебрежимо мала.

То же имеет место и для локальных вкладов.

Отметим, что полученные здесь для полупроводни-

ковой подложки числа заполнения весьма близки к

числам заполнения ЛГС Gr−h-BN как в свободном

состоянии, так и при наличии металлической подложки

(см. [7], рис. 3). Такой результат можно объяснить

следующим образом. Во-первых, функция сдвига 3(ω)

Физика твердого тела, 2019, том 61, вып. 6
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для полупроводника в режиме слабой связи достигает

больших значений только в очень узких областях вблизи

потолка валентной зоны EV и дна зоны проводимо-

сти EC [14,15,20,21] (в модели параболической плотно-

сти состояний, в отличие от модели Халдейна−Андер-

сона, такие области вообще отсутствуют). Вне этих об-

ластей можно считать 3(ω) ∝ Ŵ ∼ 0, что сводит задачу

о ЛГС на полупроводнике к случаям ЛГС в свободном

состоянии и на металлической подложке, где функции

3(ω) тождественно равны нулю [14,15]. Во-вторых,

энергии локальных уровней равны E jl ≈ ∓Eg/2± ζ jl,

где ζ j ≈ Eg exp(−π1 j/Ŵ) и 1 j ≈ |E j | − Eg/2, так что

локальные вклады n jl ≈ (1 + Ŵ/2πξ j )
−1 в суммарные

числа заполнения исчезающе малы. Именно поэтому в

режиме слабой связи полагают зачастую, что плотность

состояний эпиграфена та же что и у свободного графена,

а его заполнение диктуется исключительно химическим

потенциалом (уровнем Ферми). Принимая в дальнейшем

такую оценку, мы будем особое внимание уделять режи-

му сильной связи ЛГС с подложкой.

Формулы для плотностей состояний в пределе

t/Ŵ ≪ 1, t̃/Ŵ ≪ 1 приведенные в Приложении, п. 1,

достаточно громоздки. Оценки, однако, показывают, что

при Ŵ ≥ 3t с хорошей точностью можно положить

πρA(ω) ≈ A(ω), πρC,D(ω) ≈ A±(ω), (4)

что соответствуют плотностям состояний изолирован-

ных (одиночным) адатомов углерода, азота и бора. За-

висимости ρA,B,C(ω) представлены на рис. 2, b, c, откуда

следует, во-первых, что проявления зонной структуры

ЛГС Gr−h-NB в виде двух пиков при энергиях ∼ E j

в пределе сильной связи исчезают. Остается только

максимум вблизи потолка валентной зоны, присущий

как слабой, так и сильной связи. Во-вторых, рис. 2, c

демонстрирует, что сдвиг запрещенной зоны подложки

относительно точки Дирака εD приводит к соответству-

ющему смещению плотности состояний как целого.

Так как при Ŵ ≥ 3t адатомы C, B и N можно считать

изолированными, для оценки вкладов валентной зо-

ны nCV , nBV и nNV в суммарные числа заполнения можно

воспользоваться результатом работы [22] и положить

nCV = (2/π)arccot(R/Ŵ), nN,BV = (2/π)arccot(R ∓ t)/Ŵ),

R =
√

(ŴEg/π)+(E2
g/4), где, как и выше, εD =ε0=εF =0.

Считая Ŵ самым большим параметром задачи, по-

лучим nCV ≈ 1− (2/π)
√

Eg/πŴ и nN,BV ≈ 1− (2/π)

×
√

Eg/πŴ∓ t/Ŵ. Для системы (Gr−h-BN)@4H-SiC при

Ŵ = 3t имеем nCV = 0.78, nBV = 0.57 и nNV = 0.99. Ре-

шая уравнение ω − 3(ω) = 0 для адатома C и уравнения

ω ∓ t − 3(ω) = 0 для адатомов N и B, для C и B

найдем локальные уровни ωCl = 0 и ωBl = −0.224t, для
адатома N локальное состояние отсутствует. Тогда по-

лучаем nCl = 0.23 и nBl = 0.21. Окончательно получаем

nC = 1.01 (как для адатомов типа A, так и для адатомов

типа B , рис. 1), nB = 0.78 и nN = 0.99. Таким образом, в

режиме сильной связи имеет место переход малого чис-

ла электронов (0.22 е/atom) с ЛГС в подложку. Следует
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Рис. 3. Структурная модель декорированной зигзагообразной

кромки полубесконечного листа графена.

подчеркнуть, что заполнение адатомов углерода nC ∼ 1

практически не зависит от силы связи с подложкой, роль

которой сводится, в основном, к перераспределению

электронов между адатомами бора и азота.

3. Декорированные зигзагообразных
кромок углеродных наноструктур

На рис. 3 изображена структурная модель декориро-

вания кромки полубесконечного листа эпиграфена, для

построения которой мы вновь воспользовались решет-

кой типа кирпичной стенки [16,17] с расстояние a между

б. с. Изолированным адатомам углерода и декорирую-

щим адчастицам припишем соответственно затравочные

функции Грина

g(ω) =
(
ω − 3(ω) + iŴ(ω)

)−1
,

ga(ω) =
(
ω − εa − 3a(ω) + iŴa(ω)

)−1
, (5)

где энергия p-состояния адатома углерода принята за

нуль, εa — энергия уровня адчастицы, Ŵ(ω) и Ŵa(ω) —

функции уширения квазиуровней адатомов углерода и

адчастиц, 3(ω) и 3a(ω) — соответствующие функции

сдвига квазиуровней. Воспользовавшись для нахождения

функций Грина G уравнением Дайсона G = g + gTG,

где T — оператор взаимодействия [14,15], и нумерацией

адатомов (x , y), представленной на рис. 3, получим

следующие выражения [12]:

G00,00 ≡ G1(ω, k) = g

(
1− g2t2 −

g28t2

1− gga t̃2

)−1

, (6)

G10,10 ≡ G2(ω, k) = g

(
1− ggat2 −

g28t2

1− g2t2

)−1

, (7)
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G11,11 ≡ Ga(ω, k) = ga


1−

gga t̃2

1−
g2t28
1− g2t2




−1

, (8)

G0−1,0−1 ≡ G−1(ω, k) = g


1−

g2t2

1−
g28t2

1− gga t̃2




−1

, (9)

где энергия перехода между б. с. в графене есть t,
а между адатомами графена и адчастицами равна t̃ .
Согласно оценкам работы [12], в свободном состоя-

нии при εa = 0.5t, τ = t̃/t = 0.5, Ŵ = Ŵa = 0.2t числа

заполнения равны n0
1 = n0

−1 = 0.79, n0
2 = 1.74, n0

a = 0.68.

В режиме слабой связи графена и декорирующих частиц

с металлической подложкой при EF = 0 в [12] было

получено: n1 = n−1 = 0.81, n1 = n−1 = 1.40, na = 0.66.

Отсюда следует, что отток электронов в подложку, рав-

ный 0.32 е/atom, идет, главным образом, с адатомов угле-

рода типа (−20), (00) и (02) (рис. 3). Как обсуждалось

в предыдущем разделе, эти результаты могут служить

оценками и для случая слабой связи декорированного

графена с полупроводниковой подложкой.

В режиме сильной связи из выражений (6)−(9)
с точностью до t2/Ŵ2 и t̃2/Ŵ2 получим прибли-

женные значения функций Грина G1(ω)≈g(1+3g2t2),
G−1(ω) ≈ g(1 + g2t2), Ga(ω) ≈ ga(1 + gga t̃2), G2(ω) ≈
≈ ga(1 + 2g2t2 + gga t̃2). В дальнейшем полагаем для

простоты Ŵ(ω) = Ŵa(ω) и 3(ω) = 3a(ω). Аналитиче-

ские выражения для плотностей состояний ρn(ω), где

n = 1, 2,−1, a приведены в Приложении, п. 2. Графики

зависимостей ρn(ω) для случая 4H-SiC-подложки при

εD = εa = 0, εa = 0.5t, τ = 0.5, Ŵ = 3t представлены

на рис. 4. Отметим, что особенностью функций ρn(ω)
является их некоторая изломанность по сравнению

с гладкими функциями ρA,B,C(ω), приведенными на

рис. 2, b, c. Это различие возникает, с одной стороны,

из-за учета поправок к 1 в круглых скобках в формулах

(П8)−(П11) при расчете ρn(ω) и, с другой стороны,

из-за игнорирования поправок в квадратных скобках в

выражениях (П1) и (П2) при расчете ρA,B,C(ω). При-

рода подобной изломанности связана с расходимостью

функции сдвига 3(ω) вследствие скачков плотности

состояний в модели Халдейна−Андерсона [14,15]. От-
метим, что значения всех добавок в круглых скобках

формул (П8)−(П11) в рассмотренном энергетическом

интервале положительны.

Игнорируя такие поправки, положим ρ1(ω) ≈ ρ2(ω) ≈

≈ ρ−(ω) ≈ ρg(ω) и ρa(ω) ≈
→
ρ a(ω). Воспользовавшись

популярным в теории адсорбции приемом, когда функ-

цию 3(ω) заменяют константой 3(ε0) [13], при εF = 0

получим ng ≈ 1 и naV ≈ (2/π)arccot
[(
εa + 3(εa)

)
/Ŵ
]
.

Полагая |εa + 3(εa)| ≪ Ŵ, имеем naV ≈ 1− 2

×
[(
εa + 3(εa)

)
/πŴ

]
, так что naV > 1 при εa < 0 и

naV < 1 при εa > 0. Для εa = 0.5t и Ŵ = 3t получаем

naV ≈ 0.81.
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Рис. 4. Декорированная кромка графена: плотности состояний

в режиме сильной связи с 4H-SiC-подложкой при εD = ε0 = 0,

εa = 0.5t, τ = 0.5, Ŵ = 3t . Все энергетические характеристика

измерены в ед. t, плотности состояний — в ед. t−1 . Состояния

в запрещенной зоне на рисунке не изображены.

Перейдем теперь к оценкам вкладов локальных состо-

яний в числа заполнения. Для адатомов с n = 1, 2,−1

локальный уровень ωgl = 0, так что ngl ≈ 0.23. Для

декорирующей адчастицы при εa = 0.5t и Ŵ = 3t по-

лучим ωal = 0.115t и ngl = 0, то есть локальный уро-

вень пуст. Так как ρa(ω, εa) = ρa(−ω,−εa), то положив

εa = −0.5t, получим ωal = −0.115t и nal = 0.23. Таким

образом, суммарные числа заполнения равны ng = 1 и

na = 1.04. Сравнение с режимом слабой связи показы-

вает, что сильная связь увеличивает заполнение всех

адатомов, нивелируя при этом различия для адатомов

с n = 1, 2,−1. При заряд 0.04 е/atom переходит с под-

ложки на наноструктуру.

Обратимся теперь к декорированной наноленте гра-

фена с зигзагообразными кромками, структурная модель

которой представленная на рис. 5 (см. [13]). Изолиро-

ванным адатому углерода и адчастице вновь припишем

затравочные функции Грина (5). Функции Грина ЛГС

имеют вид [13]:

G01,01(ω, k) ≡ G′
0(ω, k)

= g


1−

g2t28
1− gga t̃2

−
g2t2

1−
g2t28

1− gga t̃2




−1

,

(10)
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Рис. 5. Структурная модель декорированной наноленты и

нумерация адатомов графена и декорирующих адчастиц.

G11,11(ω, k) ≡ G′
1(ω, k)

= g



1− gga t̃2 −

g2t2

1−
g2t28

1−
g2t28

1− gga t̃2




−1

,

(11)
G12,12(ω, k) ≡ G′

a(ω, k)

= ga




1−
gga t̃2

1−
g2t28

1−
g2t2

1−
g2t28

1− gga t̃2




−1

, (12)

Как показано в [13], в отсутствии подложки числа

заполнения всех атомов равны 1. Поэтому основное

внимание в [13] уделено режиму сильной связи с

металлической подложкой. Для полупроводниковой

подложки, сохраняя в (10)−(12) только члены порядка

t2/Ŵ2 и t̃2/Ŵ2, получим G′
0(ω, k) ≈ g(1 + 3g2t2),

G′
1(ω) ≈ g(1 + 2g2t2 + gga t̃2), G′

a(ω) ≈ ga(1 + gga t̃2),
Нетрудно видеть, что G′

0(ω) = G1(ω), G′
1(ω) = G2(ω),

G′
a(ω) = Ga(ω). Таким образом, задача о декорировании

кромок наноленты сводится к задаче о декорировании

кромки графена в режиме сильной связи с полу-

проводниковой подложкой.

И, наконец, рассмотрим декорированный карбин (це-
почку углеродных адатомов). Соответствующая струк-

турная модель может быть получена путем замены на

рис. 3 адатомов графена типа −2− 1, 0− 1, 2− 1 деко-

рирующими адчастицами. Тогда из выражений (6)−(9)
получим функции Грина

G′′(ω, k) ≡ G′′
0 (ω, k) = G′′

1 (ω, k)

= g

(
1− gga t̃2 −

g2t28(k)

1− gga t̃2

)−1

, (13)

G′′
a (ω, k) = ga


1−

gga t̃2

1−
g2t28(k)

1− gga t̃2




−1

, (14)

которые в режиме сильной связи переходят в уже

известные выражения, а именно: G′′
1 (ω) = G′

1(ω) и

G′′
a (ω) = G′

a(ω).

4. Заключительные замечания

В настоящей работе для цепочечных моделей уг-

леродных эпитаксиальных наноструктур мы обобщили

расчетные схемы, предложенные в работах [7,12,13]
для металлических подложек, на полупроводниковые

подложки. При этом основное внимание было уделено

режиму сильной, т. е. ковалентной, связи наноструктуры

с подложкой, тогда как под слабой связью следует

понимать ван-дер-ваальсово взаимодействие. Для форми-

рования приборных планарных структур предпочтитель-

ной (с чисто механической точки зрения) представля-

ется сильная связь, обеспечивающая хорошую адгезию

нанослоя. При этом, однако, электронная структура

нанообъекта испытывает радикальную перестройку, так

что ее особенности практически исчезают. С другой

стороны, при сильной связи подложка наводит щель в

плотности состояний графена, что является весьма же-

лательной характеристикой реальной приборной струк-

туры (при этом говорят о функционализации графена).
Ван-дер-ваальсова связь радикальных изменений элек-

тронных характеристик не вызывает, но представляется

проблематичной при создании планарных структур.

Мы показали, что для грубых и простых оценок

перехода заряда в углеродных наноструктурах можно

использовать следующий сценарий: 1) при слабой свя-

зи эпиструктуры с подложкой можно полагать числа

заполнения адатомов равными числам заполнения со-

ответствующих атомов; 2) при сильной связи адатомы

можно считать изолированными и приписывать их числа

заполнения числам заполнения адатомов эпиструктуры.

Оценки чисел заполнения показали, что переход за-

ряда может идти в обе стороны: с ЛГС в подложку

и с подложки в ЛГС. Возможность как n-, так и

p-типа проводимости эпиграфена на SiC-подложке дока-

зана экспериментально [23]. По-видимому, можно твердо

утверждать, что переход заряда мал. Отметим, однако,

что переход заряда ∼ 0.01e на атом отвечает величине
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поверхностной плотности заряда σ ∼ 6 · 10−2 C/m2, ко-

торая превышает, например, величину спонтанной поля-

ризации некубических политипов карбида кремния [24].
Отметим в заключение, что модельный подход к

задаче об углеродных наноструктурах на металлах и

полупроводниках можно сформулировать более строго,

как, например, это сделано для графеноподобных со-

единений [25,26]. При этом в случае полупрводниковой

подложки в зависимости от выбора параметров модели

могут реализовываться весьма различные варианты ге-

теропереходов между поверхностной наноструктурой и

подложкой. Из-за отсутствия необходимой эксперимен-

тальной информации, однако, подобное рассмотрение, на

наш взгляд, преждевременно.

ПРИЛОЖЕНИЕ

1. В режиме сильной связи ЛГС с подложкой

(t/Ŵ ≪ 1) из выражений (1) и (2) получим:

πρA(ω) ≈ A(ω)
[
1 + FA1(ω) + HA1(ω)

]

+ B(ω)
[
FA2(ω) + HA2(ω)

]
, (П1)

πρC,D(ω) ≈ A∓(ω)
[
1 + FC,D1(ω) + HA1(ω)

]

+ B±(ω)
[
FC,D2(ω) + HA2(ω)

]
, (П2)

где верхний знак относится к адатому азота, нижний —

к адатому бора. Выражения для входящих в (П1) и (П2)
величин имеют вид

A =
Ŵ

(ω − 3)2 + Ŵ2
, B =

ω − 3

(ω − 3)2 + Ŵ2
, (П3)

A± =
Ŵ

(ω − 3± t)2 + Ŵ2
, B pm =

ω − 3± t
(ω − 3± t)2 + Ŵ2

.

(П4)

FA1 = 2t2
[
(ω − 3)2 − Ŵ2

]
f A, FA2 = 4t2Ŵ(ω − 3)2 f A,

f −1
A =

[
(ω − 3)2 + Ŵ2

]2
, (П5)

FCD1 = 2t2
[
(ω − 3)2 − t2 − Ŵ2

]
f CD,

FCD2 = 2t2Ŵ(ω − 3) f CD,

f −1
CD =

[
(ω − 3 + t)2 + Ŵ2

][
(ω − 3− t)2 + Ŵ2

]
, (П6)

HA1± =
[
(ω − 3)(ω − 3± t) − Ŵ2

]
hA±,

HA2± = Ŵ(2ω − 23± t)hA±,

h−1
A =

[
(ω − 3)2 + Ŵ2

][
(ω − 3± t)2 + Ŵ2

]
. (П7)

2. Функциям Грина G1(ω) ≈ g(1 + 3g2t2), G−1(ω) ≈
≈ g(1 + g2t2), Ga(ω)≈ga(1+gga t̃2), G2(ω)≈g(1+2g2t2

+ gga t̃2), полученным из выражений (6)−(9) в первом

порядке по t2/Ŵ2, соответствуют следующие плотности

состояний:

ρ1(�g) ≈ ρg(�g)

(
1 + 3t2

3�2
g − Ŵ2

(�2
g + Ŵ2)

)
, (П8)

ρ−1(�g) ≈ ρg(�g)

(
1 + t2

3�2
g − Ŵ2

(�2
g + Ŵ2)

)
, (П9)

ρa(�a,g) ≈ ρg(�a)

(
1 + t̃2

3�a�g − Ŵ2

(�2
a + Ŵ2)(�2

g + Ŵ2)

)
,

(П10)
ρ2(�a,g) ≈ ρg(�g)

×

(
1 + 2t2

3�2
g − Ŵ2

(�2
g + Ŵ2)2

+ t̃2
�2

g + 2�g�a − Ŵ2

(�2
g + Ŵ2)(�2

a + Ŵ2)

)
,

(П11)

где ρa,g(ω) = Ŵ/π(�2
a,g + Ŵ2), �g = ω − 3, �a =

= ω − εa − 3.
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