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Карбид кремния — один из самых распространенных материалов полупроводниковой техники. Тонкие

пленки карбида кремния привлекательны с точки зрения создания приборов на основе гетеропереходов. Это

связано с такой характерной особенностью данного соединения, как политипизм, приводящий к различию

по физическим свойствам, а также осложняющий получение образцов материала высокого качества.

В настоящей работе проводилось исследование термодинамической стабильности и электронной структуры

ряда тонких пленок порядка нескольких нанометров на основе политипов 3C, 2H и 2D.

Карбид кремния существует в двух модификациях —

кубической (β-SiC) и гексагональной (α-SiC). Одна из

особенностей этого соединения — полиморфизм. На

данный момент известно свыше 250 его политипов,

отличающихся характером упаковки атомов. Наиболее

распространенные из них 3C (β-SiC), 6H , 15R, 4H и 2H
(α-SiC) [1].
Как известно, политипизм приводит к тому, что у

кристаллов одного и того же химического состава,

в том числе и SiC, наблюдаются вполне ощутимые

различия физических параметров: количество основных

и неосновных носителей заряда [2], ширина запрещен-

ной зоны [3–5], подвижность электронов [6], теплопро-
водность [7]. Следовательно, огромное значение будет

иметь качественный состав синтезированного образца

SiC.

Политип 3C обычно получают в форме объемных

кристаллов, но довольно низкого качества (со значитель-

ным количеством дефектов по сравнению с массивными

кристаллами α-SiC) [8,9]. Кубический карбид кремния

существует и в виде тонких пленок, выращенных на

кремниевых подложках [10–12]. Эти пленки являются

монокристаллическими, имеют достаточно высокое ка-

чество и могут достигать толщины нескольких микро-

метров и диаметра порядка 100mm. К тонким пленкам

можно отнести и слоистые структуры, аналогичные

графену — двумерный карбид кремния (2D) [13,14],
который был получен из α-SiC [15].
Среди всех форм существования карбида кремния

именно тонкие пленки занимают особое место. Благо-

даря своим электрофизическим свойствам они делают

карбид кремния перспективным материалом с точки зре-

ния создания различных типов гетероструктур [16–18],
применяемых в электронных приборах на основе ге-

теропереходов. Здесь немаловажным является качество

получаемого образца, а именно, четкость границы между

политипами.

За счет своих уникальных свойств, таких как ради-

ационная и химическая стойкость, механическая проч-

ность, высокая напряженность поля пробоя, превыша-

ющая 2 · 106 V/cm, температура Дебая ∼ 1200K [19],
карбид кремния находит широкое применение в различ-

ных областях. Пленки 3C-политипа используются при

производстве полевых и СВЧ-транзисторов, для изготов-

ления мембран и тензодатчиков. Пленки 6H-политипа

используются в производстве светодиодов различных

областей спектра, выпрямительных диодов, полевых и

биполярных транзисторов, тиристоров, а также в фо-

топриемниках и фотодетекторах УФ-диапазона, которые

практически не деградируют с течением времени [20].
Такое широкое применение в полупроводниковой техни-

ке объясняется различием физических свойств у полити-

пов SiC и гетероструктур на его основе.

В связи с возможностью структурного перехода меж-

ду различными политипами [21,22] в получаемом мате-

риале, существует проблема создания пленок определен-

ного политипа карбида кремния. Ключевым вопросом

в данном случае является выбор условий, при которых

образуется тонкая пленка заданного политипа. Одним из

параметров, влияющих на структурный состав пленки,

может быть ее толщина. Как показано авторами в рабо-

те [23], существует теоретическая возможность перехода

тонких пленок из структуры типа вюрцита с полярной

поверхностью в неполярную графитоподобную пленку.

Основная идея нашей работы заключалась в изучении

влияния числа слоев в соединении на возможность пере-

хода из одной модификации в другую. Целью представля-

емой работы являлось теоретическое исследование тер-

модинамической стабильности и электронной структуры

ряда тонких пленок (порядка нескольких нанометров) на
основе политипов 3C, 2H и 2D.

Моделирование исследуемых объектов проводилось

с использованием квантово-химического пакета VASP

(Vienna Ab-initio Simulation Package) [24–26] в рамках

формализма функционала плотности (DFT) [27,28], ос-
нованного на приближении локальной плотности (LDA).
В расчетах применялись базис плоских волн и ультра-

мягкие псевдопотенциалы Вандербильта [29].
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На начальном этапе работы были смоделированы

элементарные ячейки политипов 3C, 2H и 2D. Из

всех гексагональных структур карбида кремния был

выбран именно 2H , потому что его элементарная ячейка

обладает малым периодом трансляции вдоль нормали

к поверхности, что позволяет постепенно увеличивать

число слоев в данном направлении. Это дает возмож-

ность заметить малейшие изменения свойств тонких

пленок рассматриваемых политипов при возрастании

числа слоев. При этом разница между полными энер-

гиями большинства политипов гексагонального SiC до-

статочно мала и составляет ∼ 0.004 eV/атом [30], а это

означает равную вероятность образования любого из

них. Таким образом, из всего многообразия пленок на

основе (α-SiC) достаточно рассмотреть стабильность

одной из них, в нашем случае 2H .

Для моделирования пленок политипов 3C и 2H вна-

чале были рассчитаны объемные кубическая и гексаго-

нальная элементарные ячейки соответственно. Обратное

пространство в первой зоне Брюллюэна автоматически

разбивалось на сетку по схеме Монхорста–Пака [31],
количество k-точек вдоль каждого из направлений со-

ставляло 12× 12× 12. Далее элементарные ячейки тон-

ких пленок обоих политипов были получены путем

трансляции объемной элементарной ячейки вдоль на-

правления (001) периодического кристалла 3C и (0001)
для 2H .

В процессе моделирования элементарных ячеек тон-

ких пленок всех трех рассматриваемых политипов зада-

вался вакуумный промежуток вдоль нормали к поверх-

ности. Его величина подбиралась исходя из требования,

чтобы соседние поверхности не взаимодействовали друг

с другом. При расчете структуры тонких пленок во всех

случаях количество k-точек вдоль каждого из направле-

ний составляло 12× 12× 1.

Энергия обрезания плоских волн в расчетах составля-

ла 287 eV. При моделировании всех исследуемых струк-

тур проводилась оптимизация геометрии с максималь-

ным значением сил — 0.01 eV/�A.
Как известно [32,33], поверхность (001) кубического

карбида кремния подвержена реконструкции, заключа-

ющейся в образовании димеров. Поэтому в работе

для 3C-политипа была проведена оптимизация структур

с реконструированной поверхностью (001). Для этого

были рассмотрены структуры с совместной реконструк-

цией (4× 2) и (2× 2) для обеих поверхностей, одна

из которых образована атомами Si, другая — атома-

ми C соответственно [32,33]. Димеризация поверхностей
приводит к стабилизации структуры за счет понижения

ее полной энергии, это связано с уменьшением числа

оборванных связей на поверхностях.

В ходе оптимизации геометрии рассматриваемых по-

литипов с различным числом слоев были получены

значения их полных энергий. Для сравнения термоди-

намической стабильности тонких пленок исследуемых

политипов была рассчитана энергия, приходящаяся на

Рис. 1. Зависимость энергии, приходящейся на одну формуль-

ную единицу SiC, от числа слоев.

одну формульную (структурную) единицу SiC, по фор-

муле: E = ESiC/nSiC, где ESiC — полная энергия системы;

nSiC — число формульных единиц SiC, приходящихся на

ячейку.

Зависимость энергии одной формульной единицы SiC

от числа слоев для рассматриваемых политипов кар-

бида кремния представлена на рис. 1. Показано, что

до четырех слоев включительно наиболее стабильной

является структура 2D, в которую при данном числе

слоев переходит политип 2H . Это объясняется тем,

что в тонкой пленке со структурой 2H-политипа атомы

углерода и кремния располагаются на поверхности в

разных плоскостях, в результате чего наблюдается по-

ляризация (образование дипольного момента) из-за ча-

стичного разделения зарядов межу атомами Si и C. При

этом полная энергия системы увеличивается, а значит,

наиболее стабильной оказывается плоская структура,

т. е. 2D.

Следует отметить, что пленки 2H-политипа и рекон-

струированного 3C-политипа очень близки по энергии

(рис. 1), и с точки зрения термодинамики могут обра-

зовываться равновероятно. В то же время пленки на

основе политипа 3C без реконструкции поверхности

на всем протяжении исследуемой толщины оставались

менее выгодными по энергии в сравнении с их анало-

гами 2H-политипа. Следовательно, учет реконструкции

поверхности кубического карбида кремния позволяет

объяснить тот факт, что в синтезируемых образцах

присутствуют как β-SiC, так и α-SiC (2H , 4H , 6H) [34].
В ходе работы была замечена интересная особенность

2D-политипа. Начиная с четырех слоев происходит их

разделение по парам, связанное с происходящим на

границе политипа искажением π-сопряженной систе-

мы между соседними слоями. Следовательно, система

неразрывно связанных между собой слоев энергетически

менее выгодна, чем система, состоящая из нескольких

отдельных подструктур в виде двух 2D плоскостей с

более слабым взаимодействием между подструктурами,
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Рис. 2. Зонная структура и DOS шестислойного 3C-политипа: a — нереконструированного, b — реконструированного.

чем между входящими в подструктуру плоскостями (рас-
стояние между слоями составляет 2.15−2.18�A, между
подструктурами — 2.40−2.68�A). Данная особенность

объясняет вид зависимости на рис. 1 — энергия, прихо-

дящаяся на формульную единицу SiC, для 2D-политипа

практически не изменяется после четырех слоев, по-

скольку система состоит из одинаковых подструктур,

слабо взаимодействующих между собой.

Далее в работе были изучены электронные свойства

тонких пленок 3C, 2H и 2D-карбида кремния. С этой

целью были построены парциальные (PDOS) и полные

(TDOS) плотности состояний (DOS) и зонные структуры

для двух- и шестислойных структур, а также плоско-

го гексагонального монослоя SiC и объемных 3C- и

2H-кристаллов. Количество k-точек вдоль каждого из

направлений составляло 12× 12× 1 для двумерных и

12× 12× 12 для трехмерных структур соответственно.

В расчете зонной структуры гексагональной и куби-

ческой (прямоугольной) ячеек число промежуточных

точек вдоль исследуемых направлений в первой зоне

Бриллюэна равнялось 20.

В таблице представлены значения ширины запрещен-

ной зоны в зависимости от политипа карбида кремния и

числа слоев. Согласно работе [35] при расчете с помо-

щью обменно-корреляционного функционала PBE про-

исходит занижение ширины запрещенной зоны. Объем-

ный кубический карбид кремния является полупроводни-

ком, что согласуется с известными экспериментальными

и теоретическими данными [35,36]. При переходе к тон-

Ширина запрещенной зоны в зависимости от политипа карбида

кремния и числа слоев

Политип
Ширина запрещенной

зоны, eV

Нереконструированный
2 слоя 0.00

3C
6 слоев 0.00

объемный 1.30

Реконструированный 2 слоя 0.26

3C 6 слоев 0.33

2 слоя −

2H 6 слоев 0.00

объемный 2.13

монослой 2.54

2D 2 слоя 1.86

6 слоев 0.71
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Рис. 3. Зонная структура и TDOS двухслойного 2D-политипа.

ким пленкам 3C-политип становится проводником, что

обусловлено наличием оборванных связей на поверхно-

сти. Именно поверхностные атомы вносят наибольший

вклад в плотности состояний для области перекрывания

зон (рис. 2). Электронные состояния, расположенные

на уровне Ферми в нереконструированной пленке, при

димеризации поверхности расщепляются, что приводит

к появлению небольшой щели между зонами.

2H-политип ведет себя аналогично 3C — при пере-

ходе от объемного кристалла к тонким пленкам по-

лупроводниковые свойства [35,36] сменяются проводни-

ковыми.

Независимо от числа рассматриваемых слоев

2D-политип сохраняет полупроводниковые свойства

(рис. 3). При этом с увеличением толщины пленки

наблюдается уменьшение ширины запрещенной зоны,

вызванное искажением π-сопряженной системы на

границе разделения слоев и, как следствие, появлением

дополнительных электронных вкладов на уровне Ферми.

В результате проведенных исследований установлено,

что до четырех слоев наиболее стабильной структу-

рой является 2D-политип. При увеличении числа слоев

энергетически выгоднее становятся 3C-политип c уче-

том реконструкции поверхностей и 2H-политип. Данный

факт объясняет совместное присутствие гексагональной

и кубической фаз в синтезируемых образцах тонких

пленок карбида кремния.

Согласно проделанным расчетам, электронные свой-

ства рассматриваемых объектов зависят не только от

качественного состава политипа, но и от числа слоев в

структуре. При переходе от объемных кристаллов 2H- и

3C-политипов к их тонким пленкам наблюдается измене-

ние свойств электронной проводимости — полупровод-

ники становятся проводниками. В случае 2D-политипа

подобный факт не наблюдается, и он остается полупро-

водником.
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