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Показано, что для слабо связанных с подложкой бесщелевых графена и карбина-кумулена естественной

характеристикой является скорость Ферми электрона, тогда как при наличии щели (графен со щелью и

карбин-полиин) такой характеристикой является эффективная масса электрона. Приведены соответствующие

аналитические оценки.
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Хорошо известно [1], что в приближении сильной

связи с учетом взаимодействия только ближайших со-

седей линеаризованный закон дисперсии электронов в

однослойном графене имеет вид

ωG(q) = εD ± ~vF|q| (1)

(низкоэнергетическое приближение). Здесь εD — энер-

гия точки Дирака, ~ — приведенная постоянная

Планка, vF = 3at/2~ ∼ 106 m/s — скорость Ферми,

t ∼ 3 eV — энергия перехода электрона между бли-

жайшими соседями, расстояние между которыми рав-

но a , q = K− k — волновой вектор, отсчитываемый

от волнового вектора Дирака K = a−1(2π/3
√
3, 2π/3),

положительная (отрицательная) ветвь спектра соответ-

ствует зоне проводимости (валентной зоне). Такому

спектру отвечает нулевая эффективная масса носителей,

а его характеристикой является фермиевская скорость

vF. Соответствующую закону дисперсии (1) плотность

состояний (в расчете на один адатом) можно предста-

вить в виде

ρG(ω) =
3
√
3a2

4π~2v2
F

|ω − εD|, (2)

где ω — энергетическая переменная (см. [1]). Отметим,
что формула (2) справедлива для области энергий

|ω − εD| ≪ t .
Выражения (1) и (2) отвечают свободному (не связан-

ному с подложкой) листу графена. Учету влияния взаи-

модействия графен−подложка на фермиевскую скорость

в эпитаксиальном графене (эпиграфене) посвящены ра-

боты [2,3]. В [2] показано, что фермиевская скорость

электрона в эпиграфене ṽF определяется выражением

ṽF/vF = F(εD), F(ω) =
(

1− d3(ω)/dω
)−1D

, (3)

где 3(ω) — функция сдвига энергетических уровней

изолированного графена, вызванного взаимодействием

с подложкой (здесь и далее тильда относится к ха-

рактеристикам эпитаксиальных структур). Подчеркнем,

что в [2,3] рассматривался бесщелевой эпиграфен, т. е.

считалось, в частности, что подложка не наводит в

графеновом монослое зону запрещенных состояний.

Последнее условие выполняется для квазисвободного,

т. е. слабо связанного с подложкой листа графена, ко-

гда V 2/W 2 ≪ 1, где V — матричный элемент связи

графен−подложка, W — характерная ширина зон раз-

решенных состояний подложки. Если рассматривать ме-

таллическую подложку, то в простейшем приближении

ее плотность состояний ρm(ω) можно считать постоян-

ной (модель широкой зоны Андерсона [4]), откуда по-

лучим 3(ω) = 0 и F(ω) = 1. Более сложные модели,

рассмотренные в [2,3], приводят к неравенству F(ω) > 1.

Для полупроводниковой подложки, как и

в [3], положим плотность состояний равной

ρsc(ω) = Asc

√

|ω| − Eg/2 при |ω| > Eg/2 и ρsc(ω) = 0

при |ω| < Eg/2, где Eg — ширина запрещенной

зоны, Asc — коэффициент с размерностью eV−3/2,

нуль энергии помещен в центр запрещенной

зоны (модель Перссона−Линдефельта для

4H- и 6H-политипов карбида кремния [5,6]).

В области запрещенной зоны |ω| < Eg/2 функция

сдвига 3sc(ω) = AscV 2
sc

(

f −(ω) − f +(ω)
)

, где

f ±(ω) = π
√

∓ω + Eg/2, Vsc — матричный элемент

взаимодействия графен−подложка [3]. Тогда для

функции Fsc(εD) получим выражение

Fsc(εD) =

(

1 +
πAscV 2

sc

2

(

1
√

(Eg/2) − εD

+
1

√

(Eg/2) + εD

)

)−1

. (4)
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Отсюда следует, что функция Fsc(εD) < 1 и существенно

зависит от εD, обращаясь в нуль при |εD| = Eg/2 и

достигая максимума

F0
sc =

(

1 + πAscV 2
sc/
√

Eg/2
)−1

(5)

при εD = 0 (приведенная в [3] формула (10) ошибочна и

ее следует заменить выражением (4)). Такое поведение

функции Fsc(εD) качественно совпадает с результатами,

полученными в [2] в рамках ступенеобразной плотности

состояний Халдейна−Андерсона [4], хотя модель

Перссона−Линдефельта [5] скачков плотности

состояний не содержит (см. обсуждение причин

артефактного обращения в нуль фермиевской скорости

на границах запрещенной зоны в [2]).

Заменяя в (2) vF на ṽF и εD на перенормирован-

ную (в линейном приближении) энергию точки Дирака

ε̃D ≈ εD + 3sc(εD), легко показать, что число заполнения

адатома углерода квазисвободного эпиграфена равно

ñG ≈ 1± δñ, δñ =
(εF − ε̃D)2

π
√
3(F0

sc)
2t2

, (6)

где εF — энергия фермиевского уровня, знак

плюс соответствует εF > ε̃D, знак минус отвечает

εF < ε̃D. Концентрация носителей равна Ñc = δñ/S1, где

S1 = 3
√
3a2/4 — площадь, приходящаяся на один ада-

том графена.

Сделаем некоторые численные оценки. Положим

Vsc = 1 eV и учтем, что для подложки 6H-SiC

Asc = 0.2 eV−3/2 [6] и Eg = 3 eV [7]. Поскольку срод-

ство к электрону χ = 3.45 eV [7] и работа вы-

хода свободного графена φ = 4.5 eV [8], получим

εD = 0.45 eV и ε̃D = 0.38 eV. Тогда получаем Fsc = 0.66.

Если подложка SiC обладает собственной проводи-

мостью (εF = 0), то при t = 3 eV находим δñ ≈ 6.8 · 10−3

и Ñc = p ≈ 2.6 · 1013 cm−2. Вновь полагая Vsc = 1 eV, в

случае подложки 4H-SiC (Eg = 3.23 eV, χ = 3.17 eV [7])
имеем εD = 0.29 eV и ε̃D = 0.24 eV. Тогда Fsc = 0.67,

и при εF = 0, t = 3 eV получаем δñ ≈ 2.6 · 10−3 и

Ñc = p ≈ 1.0 · 1013 cm−2 (p — концентрация дырок).

Если каким-либо образом (деформацией, допирова-

нием, адсорбцией) в свободном от подложки идеальном

листе графена наведена щель шириной 21, то закон

дисперсии приобретает вид

ω′

G(q) = εD ±
√

12 + (~vFq)2. (7)

Характеристикой такого спектра является уже не

обращающаяся в нуль фермиевская скорость vF, а

эффективная масса m∗ = ~
2[∂2|ωGLC(q)|/∂q2]−1

q=0, рав-

ная (m∗)−1 = m−1
e,h = ±v2

F/1. Легко показать, что

при наличии полупроводниковой подложки получим

m∗/m̃∗ = Fsc(εD ± 1), где верхний знак соответствует

электронам, нижний — дыркам. Здесь, как и выше,

рассматривается квазисвободный графен.

Перейдем теперь к одномерным углеродным струк-

турам, или карбинам [9,10]. Различают два вида кар-

бинов: металлический кумулен с двойными связя-

ми (· · · = C = C = . . . ) и полупроводниковый полиин

с чередующимися одинарными и тройными связями

(· · · ≡ C−C ≡ C−C ≡ . . . ). Согласно [11], для полиина

закон дисперсии имеет вид

ω±

pol(k) = εD ± R(k),

R(k) = 2t′
√

A2
1(k) + A2

2(k), |k pol| 6 π/2a, (8)

где

A1(k) = cos(αka) cos(ka) − τ sin(αka) sin(ka),

A2(k) = sin(αka) cos(ka) + τ cos(αka) sin(ka),

α = 1a/2a и τ = 1t/2t′ . Здесь учтено, что одинарная

связь C−C имеет длину a1 = 1.265�A, тройная связь

C ≡ C — длину a2 = 1.301�A [12]. Соответствующие

энергии перехода t1,2 = |ηppπ |(~2/m0a2
1,2), вычисленные

по методу Харрисона [13] (ηppπ = −0.63), равны

t1 = 3.00 eV и t2 = 2.84 eV. Полагая 1a = a1 − a2,

2a = a1 + a2, 1t = t1 − t2, 2t′ = t1 + t2, получим

1a/a ≈ −0.03 и 1t/2t′ ≈ 0.03. Согласно (8), у полиина

при |k| = π/2a в электронном спектре имеется щель

1pol = 2R(π/2a) = 21t ≈ 0.32 eV. Разложив функции

A1,2(k) до второго порядка по q = (π/2a) − k и считая

α = 1a/2a , τ = 1t/2t′ малыми параметрами, получим

R(k) ≈ 1t
√

1 + (qa/τ )2 и m∗/m0 = ~
2τ 2/m0a21t ≈ 0.03.

Для кумулена, рассматриваемого как обычная одно-

атомная цепочка, имеет место закон дисперсии вида

ωcum(k) = εD − 2t cos(ka), |kcum| 6 π/a, (9)

где a = 1.282�A [12], так что в рамках теории Харрисо-

на [13] получаем t = 2.92 eV и mcum = ~
2/2tm0a2 ≈ 0.79.

Таким образом, налицо явное несоответствие: малая

деформация кумулена, превращающая его в полиин,

в 26 раз увеличивает эффективную массу электрона.

Предположим поэтому, что соседние атомы углеродной

цепочки сдвинуты по оси у относительно друг друга на

бесконечно малые расстояния ±0+. При этом цепочка

вследствие ее пилообразности (хотя и исчезающе ма-

лой) становится двухатомной, в результате чего зона

Бриллюэна сжимается в 2 раза, так что |kcum| 6 π/2a .
Тогда получаем vF = ta/~ ≈ 0.6 · 106 m/s и mcum = 0.

В рамках такой модели кумулен является неустойчивой

структурой и должен испытать пайерлсовский переход

в полиин. Легко показать, что для эпикарбина на по-

лупроводниковой подложке выполняются соотношения,

аналогичные соотношениям для эпиграфена:

ṽF/vF = Fsc(εD) и m∗/m̃∗ = Fsc(εD ± 1t).

Итак, в настоящей работе мы рассмотрели непосред-

ственное влияние взаимодействия углеродных структур

с полупроводниковой подложкой на их транспортные
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характеристики. Показано, что такой субстрат пони-

жает фермиевскую скорость электрона в бесщелевой

структуре и увеличивает его эффективную массу в

структуре со щелью. Рассмотрение велось в рамках

одночастичного приближения. Отметим, что учету влия-

ния кулоновского взаимодействия электронов в графене

на скорость Ферми посвящен ряд публикаций (см.,
например, работы [14–17] и ссылки в них). Показано,

в частности, что такое взаимодействие может менять

фермиевскую скорость в разы. При этом, однако, по-

лупроводниковая подложка рассматривалась только как

1) источник электронов (дырок) в графене и 2) экра-

нирующая кулоновское отталкивание диэлектрическая

среда, тогда как роль взаимодействия графен−субстрат

полностью игнорировалась. В дальнейшем мы плани-

руем учесть одновременно все эти факторы, следуя для

учета корреляции результатам работ [11,18] и включив в

рассмотрение дополнительно кулоновское отталкивание

электронов графена и подложки.
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