
Письма в ЖТФ, 2021, том 47, вып. 20 26 октября

08

Переход заряда в вертикальных структурах, образованных
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Методом функций Грина определены электронные структуры сверхрешеток и капсулированных слоев.

Предложена простая схема оценки межслойного перехода заряда. В качестве примера рассмотрены слои

графена и графеноподобных соединений.
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Следствием возникновения графеновой тематики

явился интенсивный поиск новых двумерных (2D) со-

единений и гетероструктур на их основе [1–3]. Сегодня
известны сотни теоретически возможных 2D-материа-

лов [4–6] и различные схемы формирования сверхреше-

ток (SL), образованных 2D-слоями (далее 2DSL) [7–9].
В [10] была предложена простая схема описания элек-

тронного спектра 2DSL, позволяющая учесть межслой-

ное взаимодействие. Здесь мы используем результаты

работы [10] для определения перехода заряда между

образующими 2DSL слоями.

Рассмотрим вертикальную структуру, построенную из

чередующихся листов 1 и 2, которые в изолированном

виде описываются функциями Грина G1,2(κ1,2; ω), где
ω — энергетическая переменная, κ1,2 — волновые

векторы для движения электронов в плоскости (x , y, pd)
листа (p = 0, 1, 2,. . . N; d — расстояние между слоями в

2DSL). Включим теперь межслойное взаимодействие V .

В режиме слабой межплоскостной связи в диагональном

приближении (см. [10]) функции Грина G̃1,2(κ1,2kz ;ω)
слоев 2DSL можно представить в виде

G̃−1
1,2(κ1,2, kz ;ω) = G−1

1,2(κ1,2;ω)

− 4 cos2(kz d)32,1(ω) + i0+, (1)

где 31,2(ω) = V 2
∞
∫

−∞

ρ1,2(ω
′)(ω − ω′)−1dω′ — функции

сдвига зонных состояний слоя 2 (1) под воздействием

слоя 1 (2) [10], ρ1,2(ω) = π−1N−1
κ1,2

∑

κ1,2

ImG(κ1,2) — плот-

ности состояний свободных слоев 1 и 2 (Nκ1,2
— числа

состояний κ1,2), kz — волновой вектор для движения

электрона в вертикальном направлении (вдоль SL).
Поскольку здесь мы не стремимся к получению точных

результатов, а лишь проводим оценки межслойного

перехода заряда, усредним выражение (1) по kz . Тогда

вместо (1) получим

〈G̃−1
1,2(κ1,2, kz ;ω)〉kz = Ḡ−1

1,2(κ1,2;ω)

= G−1
1,2(κ1,2;ω) − 232,1(ω) + i0+. (2)

Отметим, что сделанная замена обоснована в режиме

слабой межслойной связи, так как z -зону можно считать

узкой (бездисперсионной) по сравнению с 2D-зоной.

В качестве слоев, составляющих 2DSL, рассмотрим

графен (Gr) и графеноподобные соединения (GLC).
В низкоэнергетическом пределе плотность состояний

свободного GLC и функция сдвига 3GLC(ω) равны

соответственно

ρGLC(�) =

{

2|�|/ξ2, 1 6 |�| 6 R,

0, |�| < 1, |�| > R,

3GLC(�) =
2V 2�

ξ2
ln

∣

∣

∣

�2 − 12

�2 − R2

∣

∣

∣
, (3)

где � = ω − ε, ξ =
√

2π
√
3t, R =

√

ξ2 + 12, t — энер-

гия перехода электрона между ближайшими атомами

в слое, 21 — ширина запрещенной зоны свободного

GLC, ε — энергия центра запрещенной зоны [11].
Положив 1 = 0 и ε = εD , где εD — точка Дирака, полу-

чаем плотность состояний свободного графена ρGr(ω).
Будем считать, что плотность состояний решеточных

слоев ρ̄GLC определяется выражением (3), в котором

� нужно заменить на � = ω − ε̄, где ε̄ = ε + 23n.n.l.(ω)
и 3n.n.l.(ω) — сдвиг электронных состояний, вызван-

ный ближайшим соседним слоем. Воспользуемся ап-

проксимацией, часто применяемой в теории адсорб-

ции [12], и положим ε̄ = ε + 23n.n.l.(ε). Числа запол-

нения атомов слоев при нулевой температуре равны

n̄1,2 = 2
µ
∫

−∞

ρ̄1,2(ω)dω, где µ — химический потенциал,
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положение которого определяется из условия сохране-

ния заряда n̄1 + n̄2 = n1 + n2, где n1,2 — числа запол-

нения слоев в отсутствие взаимодействия. Межслойный

переход заряда равен ν1,2 = n̄1,2 − n1,2, откуда получаем

ν1 = −ν2.

Начнем с решетки, образованной слоями Gr и GLC,

и будем считать Gr и GLC недопированными, так что

n1 = n2 = 1. Если ε̄D < ε̄ − 1, электроны переходят со

слоев GLC на слои Gr . При этом νGr = 2(µ − ε̄D)2/ξ2Gr
и νGLC = −2(µ − ε̄)2/ξ2GLC, откуда

µ =
ε̄DξGLC + ε̄ξGr

ξGr + ξGLC
,

νGr = 2
(ε̄ − ε̄D)2

(ξGr + ξGLC)2
. (4)

Если ε̄D > ε̄ + 1, электроны переходят со слоев

Gr на слои GLC. Тогда νGr = −2(µ − ε̄D)2/ξ2Gr и

νGLC = 2(µ − ε̄)2/ξ2GLC, откуда вновь получаем выраже-

ние (4) для µ, а для νGr нужно заменить знак плюс на

минус. В том случае, когда ε̄ − 1 < ε̄D < ε̄ + 1 , перехо-

да заряда не происходит. При ε = εD (что приближенно

соответствует графену и гексагональному нитриду бо-

ра [10]) межслойный переход заряда также отсутствует.

Оценки значений tGr и tGLC, 1 для 2D-соединений А4В4

и А3В5 приведены в [13], значения −ε и −εD относитель-

но вакуума равны соответствующим работам выхода.

Вследствие разнообразия параметров вывод о том, как

именно учет межслойного взаимодействия влияет на

переход заряда, можно сделать только для конкретных

2DSL.

Для 2DSL, состоящих из слоев GLC1 и GLC2,

ν1,2 = ±2(µ − ε̄1,2)
2/ξ21,2, так что

µ =
ε̄1ξ2 + ε̄2ξ1

ξ1 + ξ2
,

ν1 = 2
(ε̄1 − ε̄2)

2

(ξ1 + ξ2)2
. (5)

Если ε̄1 − 11 < ε̄2 − 12, электроны переходят со слоев

GLC2 на слои GLC1, при ε̄1 + 11 > ε̄2 + 12 имеет ме-

сто обратный процесс. При ε1 = ε2 (что приближенно

справедливо для листов AlN и GaN [10]) переход заряда

отсутствует.

Оценим теперь переход заряда в плоских капсули-

рованных структурах. Для этого рассмотрим N верти-

кально расположенных произвольных 2D-слоев, заклю-

ченных между массивными верхней (top) и нижней

(bottom) обкладками. Воспользовавшись результатами

работы [14], для функций Грина слоев g p(ω), где p —

номер слоя, получим

g−1
N (ω) = ω − εN(κN) − 3top(ω) − 3N−1(ω) + i0+,

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

g−1
p (ω) = ω − εp(κp) − 3p+1(ω) − 3p−1(ω) + i0+,

1 6 p 6 N − 1,

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

g−1
1 (ω) = ω − ε1(κ1) − 32(ω) − 3bot(ω) + i0+,

(6)

где 3top(bot)(ω) — сдвиг электронных состояний, на-

веденный верхней (нижней) обкладкой. В качестве

примера рассмотрим капсулированный слой графена,

находящийся между верхней металлической обкладкой

(контактной площадкой) и нижней обкладкой — подлож-

кой, представляющей собой полупроводник (например,
Si, SiC) или диэлектрик (например, BN, SiO2). Для

немагнитного переходного металла (ТМ) имеем

ρTM(ω) =

{

10/Wd , |�m| 6 Wd/2,

0, |�m| > Wd/2,

3TM(ω) = (Ŵm/π) ln

∣

∣

∣

∣

�m + Wd/2

�m −Wd/2

∣

∣

∣

∣

, (7)

где �m = ω − εm; Ŵm = 10πV 2
m/Wd ; εm — энергия центра

d-зоны ТМ, ширина которой равна Wd; Vm — матричный

элемент взаимодействия металл−графен (модель Фри-

деля) [15]. Для полупроводника (диэлектрика) имеем

ρSC(ω) =

{

ρs , |�s | > Eg/2,

0, |�s | < Eg/2,

3SC(ω) = (Ŵs/π) ln

∣

∣

∣

∣

�s − Eg/2

�s + Eg/2

∣

∣

∣

∣

, (8)

где �s = ω − εs , Ŵs = 4πV 2
s /Ws ; Ws — ширина зоны про-

водимости и валентной зоны; εs — энергия центра запре-

щенной зоны шириной Eg ; Vs — матричный элемент вза-

имодействия подложка−графен (модель Халдейна−Ан-

дерсона) [16]. Полагая ε̄D = εD + 3TM(εD) + 3SC(εD),
получим |νGr | = 2(µ − ε̄D)2/ξ2Gr , где положение µ

задается обкладками. При µ < ε̄D имеем νGr < 0, т. е.

происходит отток электронов из графенового слоя;

при µ > ε̄D имеем νGr > 0, т. е. происходит приток

электронов в графеновый слой. Возможен также случай,

когда 3TM(εD) + 3SC(εD) = 0 и ε̄D = εD .

Итак, в работе предложена простая схема оценки

перехода заряда, позволившая получить аналитические

результаты. Режим слабого (ван-дер-ваальсова) взаимо-

действия рассматривался не только из соображений

простоты, но и на том основании, что только в таком

режиме Gr и GLC сохраняют свои оригинальные свой-

ства.
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