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В рамках приближения огибающей волновой функции исследованы приграничные состояния нового

типа в планарных гетеропереходах на основе графена. Условием возникновения таких состояний является

пересечение дисперсионных кривых графена и его щелевой модификации. Подобные состояния могут также

возникать в плавных гетеропереходах на основе графена.

Работа частично финансирована фондом „Династия“, учебно-научным центром ФИАН и целевой програм-

мой Президиума РАН поддержки молодых ученых.

Графен является перспективным материалом для бу-

дущей углеродной наноэлектроники. Он привлек к себе

пристальное внимание как экспериментаторов, так и те-

оретиков из-за своих уникальных электронных свойств.

Например, подвижность носителей тока в графене до-

стигает 2 · 105 cm2/V · s, а транспорт в субмикронных

образцах может быть баллистическим [1,2].

Мы рассматриваем планарный гетеропереход гра-

фен−щелевая модификация графена. Под щелевой мо-

дификацией графена мы подразумеваем графен с энерге-

тической щелью в дираковском спектре носителей тока.

Существует несколько щелевых модификаций графена.

Во-первых, энергетическая щель может открываться

за счет того, что лист графена находится на подложке

не из SiO2, а из какого-нибудь другого материала,

например, гексагонального нитрида бора (h-BN), когда
две треугольные подрешетки графена становятся неэк-

вивалентными и образуется щелевая модификация с

энергетической щелью 53meV [3]. Во-вторых, в графене,
эпитаксиально выращенном на подложке SiC, открывает-

ся энергетическая щель [4], которая, согласно экспери-

ментальным результатам, полученным с использованием

фотоэмиссионной спектроскопии с угловым разрешени-

ем, равна 0.26 eV [5]. В-третьих, недавно гидрогениза-

цией синтезирована еще одна модификация графена —

графан [6], в которой, согласно расчетам, прямая энер-

гетическая щель в Ŵ-точке равна 5.4 eV [7]. В первых

двух случаях можно использовать пленку графена, на-

несенную на неоднородную подложку SiO2−h-BN или

SiO2−SiC (на рис. 1, a изображен вариант с h-BN).
В третьем случае берется неоднородно гидрогенизиро-

ванный графен (не гидрогенизируется часть графенового
образца, рис. 1, b).

Мы считаем, что энергетическая щель в щелевых мо-

дификациях графена открывается в точках K и K′ первой

зоны Бриллюэна, которые соответствуют дираковским

точкам бесщелевого графена.

Направим ось x в плоскости гетероперехода перпен-

дикулярно границе раздела графена и его щелевой мо-

дификации, а ось y — вдоль нее. Ось z направлена пер-

пендикулярно плоскости гетероперехода. Полуплоскость

x < 0 занимает бесщелевой графен, а полуплоскость

x > 0 — щелевая модификация графена.

Уравнение на огибающую волновой функции, описы-

вающую носители тока в рассматриваемом планарном

гетероконтакте на основе графена, запишем в виде [8,9]

[

u j(τ0 ⊗ σx p̂x + τz ⊗ σy p̂y ) + τ0 ⊗ σz1 j

+ τ0 ⊗ σ0(V j − E)
]

9(x , y) = 0. (1)

Здесь параметры с j = 1 относятся к бесщелевому

графену, а параметры с j = 2 — к щелевой модификации

графена: u1 и u2 — скорости Ферми (в общем случае

u2 6= u1, причем u1 ≈ 108 cm/s); 11 = 0 и 12 6= 0 —

величины полуширины энергетической щели; V1 и V2 —

Рис. 1. Два варианта рассматриваемой системы. a — слой

графена на подложке, составленной из h-BN и SiO2; b — неод-

нородно гидрогенизированный графен на подложке из SiO2,

светлые кружки — атомы водорода, располагающиеся так, что

с одной стороны графенового листа они соединены с атомами

углерода одной подрешетки, а с другой стороны — с атомами

углерода другой подрешетки.
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Рис. 2. Рассматриваемый гетеропереход на основе графена.

работы выхода (V2 определяет положение середины

запрещенной зоны щелевой модификации графена по

отношению к дираковским точкам бесщелевого графена,

а V1 = 0 выбрано для начала отсчета, рис. 2). Матрицы

Паули σx , σy , σz и единичная матрица 2× 2 σ0 действуют

в пространстве подрешеток (A и B подрешетки гекса-

гональной решетки графена). Матрицы Паули τx , τy , τz

и единичная матрица 2× 2 τ0 действуют в простран-

стве долин (K- и K′-точки первой зоны Бриллюэна).
Знак × означает прямое произведение матриц. Опера-

торы p̂x = −i ∂
∂x и p̂y = −i ∂

∂y — операторы импульса

(~ = 1).
Чтобы избежать спонтанного рождения электронно-

дырочных пар, мы считаем, что рассматриваемый гете-

роконтакт является контактом первого рода, т. е. дира-

ковские точки бесщелевого графена попадают по энер-

гии в запрещенную зону его щелевой модификации. Это

накладывает ограничение на величину работы выхода

|V2| < 12.

Движение носителей тока вдоль оси y является сво-

бодным:

9(x , y) = 9(x)eiky y . (2)

Волновая функция 9(x) представляет собой биспинор

9(x) =

(

9K(x)
9K′(x)

)

,

где спиноры 9K(x) и 9K′(x) описывают носители тока

соответственно в долине K и K′ :

9K(x) =

(

ψKA(x)
ψKB(x)

)

, 9K′(x) =

(

ψK′A(x)
ψK′B(x)

)

.

Рассмотрим оператор четности

P̂ = τz ⊗ σ0, (3)

являющийся произведением оператора инверсии iγ ′4 =
= iτz ⊗ σz и оператора вращения на угол π вокруг оси z
3̂z = −iτ0 ⊗ σz . Очевидно, что оператор (3) коммутиру-

ет с гамильтонианом в уравнении (1).

Будем решать уравнение (1) в классе собственных

волновых функций 9λ(x) оператора четности (3):

P̂9λ(x) = λ9λ(x), λ = ±1,

9+1(x) =

(

ψ+1,K(x)
0

)

, 9−1(x) =

(

0

ψ−1,K(x)

)

. (4)

Уравнение (1) нетрудно представить в виде двух матрич-

ных уравнений 2× 2

(

−iu jσx
d

dx
+ u j kyσy + λ1 jσz + V j

)

9λK(x) = Eλ9λK(x),

(5)
(

−iu jσx
d

dx
− u jkyσy − λ1 jσz + V j

)

9λK′(x)=Eλ9λK′(x).

(6)

Причем в уравнении (5) λ = +1, а в уравнении (6)
λ = −1.

Легко видеть, что при 1 j = 0 и V j = 0 мы возвра-

щаемся к спинорным волновым функциям, описываю-

щим киральные состояния либо в K-, либо в K′-точке.

В этом случае можно ввести оператор спиральности

ĥ = σ · p/(2|p|). Его собственное число (спиральность)
определяет принадлежность носителей тока к одной из

двух долин [10]. Однако при 1 6= 0 киральная симмет-

рия нарушается, поэтому вместо спиральности вводится

квантовое число λ (четность), которое, согласно (4),
определяет принадлежность носителей тока к одной из

двух долин.

Мы используем следующее условие сшивания огиба-

ющих волновых функций [11,12]:

√

u(−)9
(−)
λ =

√

u(+)9
(+)
λ , (7)

где знаком „−“ помечены величины, относящиеся к

материалу, находящемуся слева от границы раздела,

знаком „+“ — справа от границы.

Решение уравнения (5) для приграничных состояний

9λK(x) =



















C

(

1
a

)

exp(κ1x), x < 0,

C

(

b
qb

)

exp(−κ2x), x > 0,

(8)

где

a = i
u1(ky − κ1)

Eλ

, q = i
u2(ky + κ2)

Eλ −V2 + λ12

.

C — нормировочная константа, b =
√

u1
u2

— константа,

получаемая при сшивании решений для x < 0 и для

x > 0 в точке x = 0 с условием (7),

Eλ = ±u1

√

k2
y − κ21 , (9)

откуда следует, что необходимым условием существова-

ния приграничных состояний является неравенство

κ1 < |ky |. (10)
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Выражение (9) можно переписать в следующем виде:

κ1 =
√

k2
y − E2

λ /u2
1,

следовательно, также должно выполняться неравенство

|Eλ| < u1|ky |. (11)

Выражение для κ2

κ2 =
1

u2

√

12
2 − (Eλ −V2)2 + u2

2k
2
y .

Также при сшивании получается равенство

u1(ky − κ1)

Eλ

=
u2(ky + κ2)

Eλ −V2 + λ12

. (12)

Решение уравнения (6) получается из (8) с помощью

замен в коэффициентах a и q: ky → −ky и λ → −λ.
Отдельно рассмотрим случай нулевой моды Eλ = 0.

Компоненты огибающей волновой функции в области

x < 0 (бесщелевой графен) 9λK =
(a1

a2

)

exp(κ1x) удовле-

творяет равенствам:

(κ1 − ky )a1 = 0,

(κ1 + ky )a2 = 0,

т. е. либо κ1 = ky (ky > 0) и a2 = 0, либо κ1 = −ky

(ky < 0) и a1 = 0. Тогда из условия сшивания (7) полу-

чаем, что обе компоненты огибающей волновой функции

в области x > 0 равны нулю (b = 0); следовательно,

и a1 = 0, и a2 = 0, т. е. 9λK(x) ≡ 0. Поэтому для рас-

сматриваемых приграничных состояний нулевая мода

отсутствует.

Из соотношения (12) нетрудно получить следующие

равенства:

κ1κ2 =
Eλ(Eλ −V2)

u1u2

− k2
y , (13)

λ12Eλ = u1u2ky (κ1 + κ2). (14)

Последние два равенства верны для обоих значений λ

(обеих долин), так как они не меняются при одновре-

менной замене ky → −ky и λ → −λ.
Поскольку κ1 > 0 и κ2 > 0, правая часть (13) должна

быть положительной. Обозначим за ε0(ky ) значение Eλ,

при котором правая часть (13) обращается в нуль,

ε0(ky ) =
V2

2
±

√

V 2
2

4
+ u1u2k2

y , (15)

где „+“ соответствует электронам, а „−“ — дыркам.

Тогда условие κ1κ2 > 0 равносильно неравенству

|Eλ| > |ε0(ky )|. (16)

Из (14) следует, что для приграничных состояний

электронов (Eλ > 0) должно выполняться неравен-

ство λky > 0, а для приграничных состояний дырок

(Eλ < 0) — λky < 0. Приграничные состояния по четно-

сти не вырождены. Это означает, что для них вырож-

дение Крамерса энергетического спектра отсутствует.

Это утверждение верно и для приграничных состояний

в планарной квантовой яме на основе графеновой на-

нополоски [13], а также для краевых состояний, лока-

лизованных на краях типа zigzag бесщелевого графе-

на [14]. Поскольку четность определяет принадлежность

носителей тока к одной из двух долин, указанное выше

обстоятельство означает также, что имеется „долинная“

поляризация приграничных состояний: электроны, дви-

жущиеся вдоль границы гетероперехода с ky > 0, нахо-

дятся в окрестности K-точки, а электроны с ky < 0 — в

окрестности K′-точки, и наоборот для дырок. Вследствие

этого ток, пропускаемый вдоль границы гетероперехода,

будет „долинополяризованным“.

Возводя в квадрат (14), получим квадратное уравне-

ние, решение которого дает зависимость энергии от ky

Eλ(ky ) =
u1u−k2

yV2 + λu1ky12

√

12
2 + u2

−
k2

y −V 2
2

12
2 + u2

−
k2

y

, (17)

где введено обозначение u− = u1 − u2. В (17) учтено,

что знак λky определяет тип носителей тока в пригра-

ничных состояниях.

Легко проверить, что неравенство (11) выполняется

всегда, если энергия дается выражением (17). Следова-
тельно, также выполняется неравенство (10).
Теперь нетрудно проанализировать неравенство (16).

Введем следующие обозначения:

ky1 =
|V2|
u−

,

ky2,3 =

√

√

√

√

u2V 2
2 + 2u−1

2
2 ∓ |V2|

√

u2
2V

2
2 + 4u1u−1

2
2

2u2u2
−

.

При условии

u1 < u2 < 2u1,
2

u2

√

u1|u−|12 < |V2| < 12

приграничные состояния существуют в областях1

0 < |ky | < ky2, ky3 < |ky | < ky1

либо для электронов, если V2 < 0, либо для дырок, если

V2 > 0.

При условии

u1 < u2 < 2u1, |V2| <
2

u2

√

u1|u−|12

или при условии

u2 > 2u1, |V2| < 12

1 Здесь и далее мы исключаем точку ky = 0, так как ей соответству-

ет Eλ = 0.
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Рис. 3. Дисперсионные кривые Ee,h
λ

(ky ) и ε
e,h
0 (ky ). a — при V2 = 0 приграничные состояния электронов и дырок отсутствуют; b —

при V2 = 100meV существуют приграничные состояния только дырок в области 0 < |ky | < ky1; c — при V2 = 250meV существуют

приграничные состояния только дырок в областях 0 < |ky | < ky2 и ky3 < |ky | < ky1 .

приграничные состояния существуют в области

0 < |ky | < ky1

либо для электронов, если V2 < 0, либо для дырок, если

V2 > 0.

При условии

u1 > u2, 0 < V2 < 12

приграничные состояния электронов существуют в об-

ласти

ky3 < |ky | < ky1,

а приграничные состояния дырок существуют в области

0 < |ky | < ky2.

При условии

u1 > u2, −12 < V2 < 0

приграничные состояния электронов существуют в об-

ласти

0 < |ky | < ky2,

а приграничные состояния дырок существуют в области

ky3 < |ky | < ky1.

Рассмотрим три особых случая.

1) При условии V2 = 0, u− 6= 0 приграничные состо-

яния существуют и для электронов, и для дырок, если

u1 > u2 в области

0 < |ky | <
12√
u1u−

.

Физика твердого тела, 2010, том 52, вып. 8
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2) При условии u1 = u2, 0 < |V2| < 12 приграничные

состояния существуют в области

0 < |ky | <
12

√

12
2 −V 2

2

u2|V2|

либо для электронов, если V2 < 0, либо для дырок, если

V2 > 0.

3) При условии u1 = u2, V2 = 0 приграничные со-

стояния отсутствуют и для электронов, и для дырок,

так как при этом |Eλ(ky)| = |ε0(ky )|, что противоречит

неравенству (16).
На рис. 3 представлены дисперсионные кривые

Ee,h
λ (ky) и εe,h

0 (ky) приграничных состояний электро-

нов и дырок в модельном гетеропереходе на основе

графена с параметрами щелевой модификации графена

12 = 260meV и u2 = 1.2 · 108 cm/s для трех значений V2.

Полученные результаты по существу не меняются,

если вместо резкого гетероперехода будет плавный

гетеропереход. Действительно, пусть u(x) и 1(x) плавно
изменяются от значений в бесщелевом графене до

значений в щелевой модификации графена в полоске

шириной d . κ−1
1,2 . Тогда изменение энергии пригранич-

ных состояний |δEλ(ky )| . 1meV. Столь несущественное

изменение энергии приграничных состояний не влечет

за собой каких-либо заметных качественных изменений.

Аналогичный результат был получен для приграничных

состояний в гетеропереходах узкощелевых полупровод-

ников с пересечением дисперсионных кривых в рабо-

те [15].
В заключение отметим, что приграничные состоя-

ния нового типа в графеновых гетеропереходах можно

исследовать экспериментально с помощью туннельной

спектроскопии и фотоэмиссионной спектроскопии с уг-

ловым разрешением аналогично тому, как это было

сделано для краевых состояний в бесщелевом гра-

фене [16–18].
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