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В рамках теории функционала плотности в приближении локальной плотности и метода неравновесных

гриновских функций исследован электронный транспорт в модельном наноустройстве, состоящем из

комбинации связанных между собой ван-дер-ваальсовой связью графена, силицена и дисульфида молибдена.

Рассчитаны вольт-амперные, dI/dV -характеристики и спектры пропускания наноустройств. Выявлено, что

комбинация силицена и дисульфида молибдена образует новую наносистему с металлическими свойствами,

которые проявляются в ее электротранспортных характеристиках. Показано, что гибридная наноструктура

графен−MoS2−силицен обладает выпрямляющими свойствами из-за образования барьера Шоттки, а на

ее вольт-амперной характеристике при положительном напряжении возникают ступеньки кулоновского

происхождения.
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С открытием графена начался поиск новых ква-

зидвумерных наноматериалов и был получен ряд

2D-материалов с необычными свойствами [1,2]. В рабо-

те [3] был предложен новый подход — сборка различных

атомных плоскостей (2D-материалов) с заранее вы-

бранной последовательностью в ван-дер-ваальсовой ге-

тероструктуре. Такие сверхрешетки, выполненные путем

чередования 2D-материалов, обеспечивают обогащение

материалов электронной техники новыми свойствами, а

указанный подход дает возможность создавать огромное

множество слоистых структур с заданными свойствами.

В настоящей работе в рамках теории функционала плот-

ности (ТФП) в сочетании с методом неравновесных гри-

новских функций (НРГФ) моделируются и анализируют-

ся электротранспортные характеристики ван-дер-вааль-

совых слоистых наноструктур, состоящих из комби-

нации графена (G), силицена (Sil) и дисульфида мо-

либдена (MoS2). Геометрия исследуемых наноустройств

представлена на вставках к рис. 1, a−с. Наноустрой-

ства имеют зигзагообразную форму в виде ступеньки,

их длина составляет 54�A (Z−X -плоскость). Электроды
(длиной ∼ 8.53�A) являются продолжением графеновой

и силиценовой лент и состоят из 56 атомов углеро-

да и кремния соответственно. Графеновые (силицено-
вые) плоскости наноустройства размером ∼ 40 × 15�A

состоят из 266 атомов углерода (кремния). Расстоя-

ние между графеновыми плоскостями составляет 7.11�A

(рис. 1, а), между силиценовыми — 7.86�A (рис. 1, b),
между смешанными — 7.5�A (рис. 1, c). Размер области

рассеяния квазичастиц соизмерим с размерами плоско-

сти, образованной MoS2 (∼ 25.25 × 15.36�A), состоящей

из 55 атомов молибдена и 110 атомов серы. Для

описания межатомного взаимодействия и оптимизации

наноструктур использовались потенциалы Brenner [4]
и StillingerWeber_MoS_2013 [5]. При оптимизации гео-

метрии наноустройства параметры атомной конфигура-

ции релаксировались до тех пор, пока силы на всех

атомах не стали ниже заданного порогового значения

0.05 eV/�A. В результате оптимизации структуры расстоя-

ние между плоскостями графена и MoS2 принимает

значение ∼ 1.97�A, а между плоскостями силицена и

MoS2 ∼ 2.38�A.

Компьютерное моделирование электрических характе-

ристик рассматриваемых наноустройств производилось

в рамках ТФП+НРГФ в приближении локальной плот-

ности (LDA). Моделирование транспортных характери-

стик наноустройства реализовано в программе Atomistix

ToolKit with Virtual NanoLab [6] (основные уравнения

данного метода подробно описаны в наших предыдущих

работах [7,8]). Вольт-амперная характеристика (ВАХ)
наноструктуры рассчитывается на основе известного

уравнения Ландауэра, указывающего на фундаменталь-

ную связь электрического тока со спектром пропус-

кания:

I(VL,VR, TL, TR) =
2e
h

+∞
∫

−∞
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Рис. 1. Эволюция спектра пропускания ван-дер-ваальсовых слоистых наноструктур с увеличением напряжения смещения от −3

до 3V с шагом 0.3V. а — графен−MoS2−графен, b — силицен−MoS2−силицен; c — графен−MoS2−силицен. На вставках

приведены их геометрические размеры (Z−X -плоскость).

где e — заряд электрона, h — постоянная Планка,

E — энергия, T (E) — функция (спектр) пропускания,

f (E) — фермиевская функция распределения квазича-

стиц по энергиям, kB — постоянная Больцмана, TR ,

TL — текущие температуры, а µR , µL — электро-

химические потенциалы правого и левого электродов.

Дифференциальная проводимость наноструктуры была

получена путем расчета самосогласованного тока при

ряде приложенных смещений и выполнения численного

дифференцирования.

Эволюция спектра пропускания T (E) рассматривае-

мых наноустройств представлена на рис. 1. С увели-

чением напряжения смещения увеличивается интенсив-

ность спектра пропускания. Как видно, в структуре

G−MoS2−G при положительной энергии пропускная

способность квазичастиц больше, чем при отрицатель-

ной (рис. 1, а). При отрицательной энергии −1.22, −2 и

−2.5 eV увеличивается вероятность пропускания квази-

частиц. Максимальное значение интенсивности спектра

наблюдается при 4.3 eV.

Иная структура спектров пропускания наблюдается в

слоистой системе Sil−MoS2−Sil (рис. 1, b): при отри-

цательной энергии пропускание выше, чем при поло-

жительной. При положительной энергии наблюдаются

три пиковые структуры спектра (при 0.28, 2.5 и 3 eV).
Максимальное значение интенсивности спектра имеет

место при −5.86 eV.

Спектр пропускания структуры Sil−MoS2−G отли-

чается от предыдущих тем, что его особенности в виде

восьми пиков проявляются в интервале энергии от −1.9

до 0.8 eV. При энергии −4.1 eV происходит небольшой

скачок интенсивности спектра пропускания. Максималь-
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ное значение интенсивности спектра наблюдается при

−1.35 eV. С увеличением напряжения смещения услож-

няется структура спектра пропускания наноконтакта, по-

являются новые пики в спектре, при этом существующие

особенности спектра сохраняются.

Результаты компьютерного моделирования ВАХ и

дифференциальной проводимости приведены на рис. 2.

В интервале напряжении от −0.95 до 0.9V ВАХ

наноструктуры Sil−MoS2−Sil квазилинейная (кривая 1

на рис. 2, а). Такое поведение системы обычно свой-

ственно металлическим структурам. Это наводит на

мысль, что при взаимодействии силицена, имеющего

полуметаллические свойства, и MoS2, являющегося по-

лупроводником, образуется новая наносистема с метал-

лическими свойствами. Это подтверждается результатом

работы [9], где были обнаружены новые особенности

зонной структуры сверхрешеток Sil−MoS2, демонстри-

рующие проявление металлических свойств, поскольку

имеется несколько зон, пересекающих уровень Фер-

ми. Особенность спектра пропускания наноструктуры

Sil−MoS2−Sil, проявляющаяся вблизи энергии Ферми

(EF = 0), подтверждает, что Sil−MoS2 обладает метал-

лическими свойствами (рис. 1, b). Вне указанного ин-

тервала ток претерпевает незначительную осцилляцию и

наблюдается увеличение сопротивления структуры, что

отражается на ее dI/dV -характеристике (кривая 1 на

рис. 2, b).
В интервале напряжений от −0.2 до 0.2V через нано-

структуру G−MoS2−G не протекает ток, а ВАХ имеет

”
слабые“ ступенчатые участки (кривая 2 на рис. 2, а).
Эти особенности ВАХ объясняются существованием

пространственной корреляции актов туннелирования от-

дельных электронов в наноустройстве с двумя туннель-

ными переходами, образованными в области контактиро-

вания графена с MoS2 (рис. 1). При интерпретации рабо-

ты подобных наноустройств используется модель одно-

электронной перезарядки наноконденсатора. Транспорт

электронов в подобном наноустройстве происходит сле-

дующим образом: при поступлении заряда в квантовую

точку устанавливается заряд на поляризуемой поверх-

ности наноструктуры, вызывая кулоновское притяжение

между двумя близкорасположенными зарядами, находя-

щимися на границе раздела электрод−молекула, после

чего происходит ограничение переноса электронов —

кулоновская блокада, т. е. суммарный заряд блокирует

ввод и вывод электрона в центральную часть устройства

(MoS2) [10]. Однако с увеличением напряжения смеще-

ния электрон выводится из молекулы, а его место зани-

мает другой электрон. Кулоновские лестницы на dI/dV -

спектре наблюдаются в виде осцилляции с периодом по

напряжению 1V , значение которого изменяется от 0.67

до 0.8 V (кривая 2 на рис. 2).
Наиболее интересной является гибридная структура

G−MoS2−Sil. На ее ВАХ при положительном напря-

жении появляются отчетливые ступеньки кулоновско-

го происхождения. Эти ступенчатые структуры возни-

кают на dI/dV -спектре с периодом 1V = e/Cmin (здесь
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Рис. 2. Вольт-амперные (а) и dI/dV -характеристики (b)
слоистых наноструктур. 1 — силицен−MoS2−силицен,

2 — графен−MoS2−графен, 3 — графен−MoS2−силицен.

На вставке — кулоновские лестницы на I−V - и

dI/dV -характеристиках структуры графен−MoS2-силицен,

а также ВАХ наноконденсатора в случае реализации эффекта

кулоновской блокады (штриховая линия).

Cmin — емкость перехода с меньшей проводимостью)

(рис. 2, b). В интервале напряжений от 0 до 3V

наблюдаются три пиковые структуры дифференциаль-

ной проводимости. Значение 1V варьируется от 0.72

до 0.87V. Усредненное значение 1V ≈ 0.8V. Электро-

емкость такого наноперехода C = e/1V (при 1Vmax и

1Vmin) изменяется от 1.84 · 10−19 до 2.23 · 10−19 F, а

усредненное значение емкости составляет 2 · 10−19 F.

При отрицательном напряжении пропускная способ-

ность G−MoS2−Sil ухудшается, и сквозь наноструктуры

протекает ничтожно малый ток ∼ 7.5µA. Это связано

с тем, что рассматриваемая структура представляет

собой систему металл−полупроводник, где образуется

выпрямляющий барьер Шоттки. Проявление вентильно-
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го свойства позволяет применить подобные структуры в

качестве нанодиода.

Таким образом, в работе в рамках ТФП+НРГФ ис-

следованы основные транспортные характеристики на-

ноустройства, состоящего из комбинации графена, сили-

цена и дисульфида молибдена, связанных между собой

ван-дер-ваальсовой связью. Показано, что при взаимо-

действии силицена и дисульфида молибдена образуется

новая наносистема преимущественно с металлическими

свойствами, проявляющимися в ее спектре пропускания

и ВАХ. Установлено, что в гибридной наноструктуре

G−MoS2−Sil образуется барьер Шоттки и она обладает

выпрямляющими свойствами диода, а на ее ВАХ при по-

ложительном напряжении возникают кулоновские лест-

ницы. Полученные результаты могут быть полезными

для расчетов новых элементов наноэлектроники.
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