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Спинтронные свойства границы раздела между Si(111) и 3C-SiC(111),

выращенным методом согласованного замещения атомов
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Методом функционала плотности в спин-поляризованном приближении изучены свойства границы раздела

между Si(111) и 3C-SiC(111), выращенным методом согласованного замещения атомов. Найдена наиболее

выгодная конфигурация атомов на границе раздела. Показано, что SiC обращен к Si углеродной плоскостью,

причем SiC отрывает три атома Si из 16 от второго слоя атомов подложки. В результате три атома Si в

подложке имеют по три связи вместо четырех и три атома С в нижнем слое пленки SiC также имеют три

связи. Именно эти атомы обладают магнитным моментом за счет неспаренных p-электронов. Установлено,
что по электрону со спином вверх данная граница раздела является обычным полупроводником, а по

электрону со спином вниз — двумерным ферромагнитным металлом.
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Карбид кремния (SiC) является одним из наиболее

перспективных широкозонных полупроводников [1–3],
поскольку его механические, электрические и теплофи-

зические свойства близки к рекордным. Использование

карбида кремния в отлично отлаженной кремниевой

электронике считается чрезвычайно актуальным [4], по-
этому особую значимость приобретают методы эпитак-

сиального роста SiC на кремнии [1]. Эпитаксия пленок

SiC на Si за счет согласованного замещения половины

атомов Si атомами C (method of coordinated substitution

of atoms, MCSA) [5] при отсутствии дислокаций несоот-

ветствия решеток обеспечивает очень высокое качество

пленок SiC, что делает этот метод весьма перспектив-

ным. Термин
”
согласованный“ означает, что удаление

атома Si из решетки и встраивание атома C на его место

за счет химической реакции

2Si(crystal) + CO(gas) = SiC(crystal) + SiO(gas) ↑
(1)

происходят одновременно [5]. Атом кислорода при этом

играет роль катализатора реакции замещения. Пере-

ходное состояние реакции (1), отвечающее максимуму

энергии вдоль пути реакции, представляет собой почти

равносторонний треугольник с атомами Si, C, O в

вершинах [6]. После преодоления этого барьера высотой

1.2 eV молекула SiO покидает систему. Такой механизм

согласованного замещения сохраняет строение исходной

кубической решетки Si, что обеспечивает рост именно

кубического политипа 3C-SiC [5]. Данный механизм

реализуется на поверхности Si c любой ориентацией, но

особенно высокое качество границы раздела между Si

и SiC обнаруживается на поверхности (111). Многочис-

ленные микроскопические исследования показали, что

граница раздела 3C-SiC(111)/Si(111) при использовании

метода MCSA не содержит дислокаций несоответствия

решеток [5,7], поскольку пять ячеек 3C-SiC прак-

тически идеально согласуются с четырьмя ячейками

Si. Образуются лишь различные дефекты упаковки, в

частности двойники [5], что принципиально отличает

метод MCSA от традиционных методов роста, таких как

CVD (chemical vapor deposition), где образуются много-

численные дислокации несоответствия решеток [1].
Дальнейшие экспериментальные исследования пока-

зали, что граница раздела 3C-SiC(111)/Si(111), полу-

ченная методом MCSA, обладает аномальными маг-

нитными свойствами [8], которые можно использовать

как для поглощения, так и для излучения электро-

магнитных волн в терагерцевом диапазоне [8,9]. Более
того, обнаружены особенности поведения продольного

электрического сопротивления данной системы при тех

же температурах, при которых регистрируются скачки

теплоемкости [9]. Это интерпретируется в работе [9] как
фазовые переходы в электронной подсистеме. Все эти

экспериментальные результаты требуют теоретического

обоснования. С этой целью в настоящей работе свойства

границы раздела 3C-SiC(111)/Si(111), полученной мето-

дом MCSA, описаны с помощью метода функционала

плотности [10] с использованием спин-поляризованного

приближения [10,11], позволяющего обнаружить и изу-

чить магнитные свойства системы.

Для описания свойств границы раздела

3C-SiC(111)/Si(111) прежде всего необходимо

установить геометрическую конфигурацию атомов, со-

ответствующую минимуму энергии, включая вклад маг-

43



44 С.А. Кукушкин, А.В. Осипов, Е.В. Осипова

C

Si

Рис. 1. Исходная конфигурация атомов, где кластер SiC

размером 15.39× 15.39× 7.551�A, содержащий 75 атомов Si

и 75 атомов C, находится на большом расстоянии от кластера

Si размером 15.39× 15.39× 9.407�A, содержащего 96 атомов

Si.

нитного поля. Энергия системы вычисляется методом

функционала плотности с использованием функционала

PBE [12] в спин-поляризованном приближении [11]. Для
нахождения энергии применялся пакет Medea-Vasp [13],
который использует псевдопотенциалы и базис плоских

волн. Во всех расчетах применялись псевдопотенциалы,

использующие метод проекционных присоединенных

волн (PAW) [13], энергия обрезания волн равна 400 eV.

Для интегрирования по зоне Бриллюэна использовалась

генерируемая в обратном пространстве по схеме

Монхорста−Пака сетка k-точек, расстояние между

которыми составляет менее 0.2�A−1. Зонная структура

и плотность электронных состояний рассчитывались

с использованием метафункционала MBJLDA [14],
который обеспечивает весьма высокую точность в

вычислениях ширины запрещенной зоны и, кроме того,

адекватно описывает магнитный момент. Для поиска

вариантов границы раздела 3C-SiC(111)/Si(111) Medea-

Vasp перебирает большое количество конфигураций

поверхностей (111) как Si, так и SiC, которые являются

кратными по отношению к базисной ячейке и получают-

ся различными трансляциями и поворотами, и выбирает

такие поверхности, которые обеспечивают минимальное

несоответствие друг другу. Было установлено, что наи-

лучшее соответствие решеток имеет место в том случае,

когда четыре ячейки Si согласуются с пятью ячейками

SiC, поскольку параметры решеток Si и SiC отличаются

друг от друга как раз на 20%. При этом решетки можно

согласовать восемью различными способами. В четырех

случаях SiC обращен к Si углеродной плоскостью,

в четырех случаях — кремниевой. Для того чтобы

установить, какой из восьми способов самый выгодный,

решалась следующая задача. Сначала вычислялась

энергия исходной системы E0, где кластер Si размером

15.39× 15.39 × 9.407�A, содержащий 96 атомов Si,

находится на большом расстоянии от кластера SiC раз-

мером 15.39 × 15.39 × 7.551�A, содержащего 75 атомов

Si и 75 атомов C (рис. 1). Затем Si и SiC сближали

друг с другом так, чтобы ближайшие атомы начинали

взаимодействовать, и находили такую конфигурацию

атомов, которая соответствовала минимуму энергии

взаимодействующей системы ESi−SiC. После этого вы-

числялась энергия границы раздела Eint = E0 − ESi−SiC,

т. е. энергия разделения Si(111) и 3C-SiC(111). Эта

энергия была вычислена для всех восьми способов

сопряжения Si(111) и 3C-SiC(111), и была найдена

наиболее выгодная конфигурация атомов, которая

соответствует максимуму энергии границы раздела Eint .

Она обладает симметрией P3m1. Эта конфигурация

изображена на рис. 2. Следует подчеркнуть, что для

уменьшения поверхностных эффектов и взаимодействия

через граничные условия по оси z внешние поверхности

SiC и Si терминировались водородом, но на рис. 1 и 2

атомы водорода для простоты не показаны.

Расчеты показали следующее. Две конфигурации из

восьми обладают магнитным моментом. Конфигурации

SiC, которые обращены к Si углеродной плоскостью,

C

Si

Рис. 2. Наиболее выгодная конфигурация атомов на границе

раздела 3C-SiC(111)/Si(111). Синим цветом помечены области,

где плотность электронов со спином вверх отличается от

плотности электронов со спином вниз на 0.05�A−3. Цветной

вариант рисунка представлен в электронной версии статьи.
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Рис. 3. Плотность электронных состояний со спином вверх

(верхняя половина рисунка) и со спином вниз (нижняя полови-

на рисунка) границы раздела 3C-SiC(111)/Si(111). Линиями 1

и 2 обозначена общая плотность состояний, линиями 3 и 4 —

вклад p-электронов трех атомов C в нижнем слое SiC c тремя

связями, у которых имеется магнитный момент. При энергии

Ферми (EF) этот вклад является определяющим.

являются заметно более выгодными по сравнению с

теми конфигурациями, которые обращены к Si крем-

ниевой плоскостью. Самая выгодная конфигурация об-

ладает самым большим магнитным моментом, равным

5.3µB, где µB — магнетон Бора. На рис. 2 синим

цветом (цветной вариант рисунка представлен в элек-

тронной версии статьи) обозначены области, где разница

в плотности электронов со спином вверх и спином

вниз соответствует величине 0.05�A−3. Если у этой же

конфигурации границы раздела рассчитать энергию без

учета магнитного поля, то она будет больше на 0.285 eV,

т. е. энергия магнитного поля границы раздела равна

0.24 eV/nm2. Подчеркнем, что энергия следующей по

выгодности конфигурации на 0.14 eV больше, и она не

обладает магнитным моментом. Таким образом, именно

магнитный момент обеспечивает выбор данной конфи-

гурации границы раздела. Происхождение магнитного

момента связано с тем, что SiC притягивает к себе три

атома Si из второго ряда атомов подложки, отрывая их

от других атомов Si (рис. 2). Эти атомы с тремя связями

вместо четырех имеют неспаренные электроны, которые

и обеспечивают свою часть магнитного момента. Другая

часть магнитного момента связана с тремя атомами C в

нижнем слое SiC. Они также имеют лишь три связи и

один неспаренный p-электрон в форме гантели (рис. 2).
Расчеты зонной структуры и плотности электронных

состояний показывают, что данная конфигурация гра-

ницы раздела является магнитным полуметаллом. По

электрону с одним состоянием спина она является

обычным полупроводником, а по электрону с другим

состоянием спина — металлом (рис. 3). Подвижными

являются неспаренные p-электроны трех атомов C с

тремя связями (рис. 2), так как именно они вносят

решающий вклад в плотность электронных состояний

на уровне Ферми (рис. 3), причем подвижными они

являются только в плоскости границы раздела.

Таким образом, расчеты методом функционала плот-

ности показали, что наиболее выгодная конфигурация

границы раздела 3C-SiC(111)/Si(111) имеет симметрию

P3m1 и является весьма экзотическим двумерным маг-

нитным полуметаллом. Магнитный момент границы

раздела равен 4.6 µB/nm
2, а энергия магнитного по-

ля равна 0.24 eV/nm2. В приближении среднего поля

это дает оценку температуры Кюри TC ∼ 2000◦C [15].
Вполне возможно, что необычные электрические, оп-

тические и магнитные свойства, включая аномальную

магнитную восприимчивость, наблюдаемые у данных

образцов именно в плоскости границы раздела [8,9],
связаны со спинтронными свойствами границы раздела

3C-SiC(111)/Si(111).
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