Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 95, ćżŕ. 11, ś. 633 { 637 cfl 2012 č. 10 ĺ¿ŋ£

Šěőřěšĺůěśłőě ĺśśńěďőćăŋĺě ňăčŋĺšŋżţ śćőľśšć şŕőř£ďőůěŋŋżţ ćăłăŋśĺľ ć 2D čěłśăčőŋăńĳŋżţ śšřşłšşřăţ: čřăťěŋ, 2D-SiC, h-BN

Ŋ. Ś. Ěńĺśěěćă^+, Ă. Ă. Łşğşąőć^{+∗∘}, Ś. Č. Őćůĺŋŋĺłőć^{+∘}, Ň. Ć. Śěřęăŋšőćă^{+×∇1)}, Ť. Ŋ. Šőňĺńĺŋ^∘, Ă. Ś. Ťěďőřőć^∘

+Śĺąĺřśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 660028 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

∗Śĺąĺřśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ šěţŋőńőčĺůěśłĺľ şŋĺćěřśĺšěš, 660049 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

∘Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ĺň. Łĺřěŋśłőčő ŚŐ ŘĂŊ, 660036 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

×Śĺąĺřśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ ă¡řőłőśňĺůěśłĺľ şŋĺćěřśĺšěš, 660014 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

∇Łřăśŋő£řśłĺľ ťĺńĺăń Ňőśłőćśłőčő čőśşďăřśšćěŋŋőčő şŋĺćěřśĺšěšă ¡łőŋőňĺłĺ, śšăšĺśšĺłĺ ĺ ĺŋťőřňăšĺłĺ, 660012 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 17 ăŕřěń£ 2012 č.

Ć řăąőšě ŕřőćěďěŋő ĺśśńěďőćăŋĺě ňăčŋĺšŋżţ śćőľśšć ćăłăŋśĺľ ć ŕńőśłĺţ čěłśăčőŋăńĳŋżţ śšřşłšşřăţ: čřăťěŋě, ňőŋőśńő£ţ 2D-SiC ĺ h-BN. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő ćő ćśěţ řăśśňőšřěŋŋżţ śĺśšěňăţ ć ŕřĺśşšśšćĺĺ ćăłăŋśĺľ ŋăąń¿ďăěšś£ ńőłăńĳŋżľ ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš. Őďŋăłő ć ŕńőśłőň čěłśăčőŋăńĳŋőň łăřąĺďě łřěňŋĺ£ (2D-SiC) ńőłăńĳŋżľ ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš ŕő£ćń£ěšś£ šőńĳłő ć śńşůăě ćăłăŋśĺĺ łřěňŋĺ£. Łřőňě šőčő, őąŋăřşęěŋő ćńĺ£ŋĺě řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ćăłăŋśĺ£ňĺ ć ňőŋőśńőě ŋă ŕěřěţőďż ňěęďş ťěřřőňăčŋĺšŋżň ĺ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋżň śőśšő£ŋĺ£ňĺ.

1. Ććěďěŋĺě. Čřăťěŋ ůăśšő ĺśŕőńĳğşěšś£ ć łăůěśšćě ňőďěńĳŋőľ śĺśšěňż ďń£ ĺğşůěŋĺ£ śćőľśšć ďćşňěřŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ [1]. Ĺňěŋŋő ŋă ěčő ŕřĺňěřě ążńĺ őŕĺśăŋż šăłĺě łćăŋšőćżě ¡ťťěłšż ďń£ ďćşňěřŋżţ śšřşłšşř, łăł ďřőąŋżľ łćăŋšőćżľ ¡ťťěłš Ţőńńă [2, 3], śćěřţŕřőćőďĺňőśšĳ [4] ĺ š.ď. Őďŋĺň ĺğ ćăęŋżţ ćőŕřőśőć ťĺğĺłĺ łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ őśšăěšś£ şśšăŋőćńěŋĺě ćğăĺňőść£ğĺ ňěęďş ŋăńĺůĺěň ć śĺśšěňě ¡ńěłšřőŋőć ŕřőćőďĺňőśšĺ ĺ ňăčŋĺšŋżňĺ śćőľśšćăňĺ ňăšěřĺăńă [5, 6]. Ťăłš ŕő£ćńěŋĺ£ ňăčŋĺšŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£ ć čřăťěŋě őűěŋĺćăńś£ łăł ňăńőćěřő£šŋżľ, ŕőśłőńĳłş ć ăšőňě şčńěřőďă őšśşšśšćş¿š dĺ f-¡ńěłšřőŋż. Šěň ŋě ňěŋěě ŕő£ćńěŋĺě ďăŋŋőčő ¡ťťěłšă őąž£śŋ£ěšś£ łřĺśšăńńĺůěśłĺňĺ [7{11] ĺ śšřşłšşřŋżňĺ ďěťěłšăňĺ [12]. Ć řăąőšăţ [13, 14] ŕőłăğăŋő, ůšő šőůěůŋżě ďěťěłšż (ćăłăŋśĺĺ) ć čřăťěŋě őąńăďă- ¿š ńőłăńĳŋżňĺ ňăčŋĺšŋżňĺ ňőňěŋšăňĺ, ćğăĺňőďěľśšćĺě łőšőřżţ ś ¡ńěłšřőŋăňĺ ŕřőćőďĺňőśšĺ ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ć śĺśšěňě ¡ťťěłšă Łőŋďő [6, 15{17]. Ăćšőřż řăąőšż [13] ŕřěďŕőńăčă¿š, ůšő ś ŕőňőźĳ¿ ňőďĺťĺłăűĺĺ řěÿěšłĺ čřăťěŋă ćăłăŋśĺ£ňĺ ćőğňőęŋă řěăńĺğăűĺ£ ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋżţ śĺśšěň ŋă őśŋőćě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř, ć łőšőřżţ ćőğňőęŋż ŕěřěţőďż ťěřřőňăčŋěšĺł{ăŋšĺťěřřőňăčŋěšĺł [18].

Łăł ĺ ć čřăťěŋě, ŕő£ćńěŋĺě ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ć ňőŋőśńőě SiC őąşśńőćńěŋő ćăłăŋśĺ£ňĺ. Ć řăąőšě [19] ążńĺ ŕřőćěďěŋż śŕĺŋ-ŕőń£řĺğőćăŋŋżě řăśůěšż ćăłăŋśĺőŋŋżţ ďěťěłšőć ć ňőŋőśńőě SiC, őśŋőćăŋŋżě

1)e-mail: sunrise.86@mail.ru

ŋă šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ, ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň őąőąźěŋŋőčő čřăďĺěŋšŋőčő ŕřĺąńĺęěŋĺ£ (GGA). Ăćšőřăňĺ ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ćăłăŋśĺĺ Si ĺ C ĺčřă¿š řăğŋş¿ řőńĳ ć ňăčŋěšĺğňě ňőŋőśńő£ SiC. Ćăłăŋśĺ£ łřěňŋĺ£ (V_{Si}) ćżğżćăěš ŕő£ćńěŋĺě ńőłăńĳŋőčő ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă, ă ć śĺśšěňě ś ćăłăŋśĺěľ şčńěřőďă (V_C) ěčő ŋě ŋăąń¿ďăěšś£. Őšśşšśšćĺě ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ć śńşůăě ćăłăŋśĺĺ şčńěřőďă ć ňőŋőśńőě 2D-SiC ňőęŋő őąž£śŋĺšĳ śšřşłšşřŋżňĺ ĺśłăęěŋĺ£ňĺ śĺśšěňż. Ŕőśłőńĳłş ăšőňŋżľ řăďĺşś łřěňŋĺ£ ąőńĳÿě, ůěň ş şčńěřőďă, ćőğňőęŋő őąřăğőćăŋĺě śńăąőľ ść£ğĺ ňěęďş ăšőňăňĺ łřěňŋĺ£, őłřşęă¿źĺňĺ ćăłăŋśĺ¿ şčńěřőďă ć 2D-SiC, ůšő ćěďěš ł őąřăğőćăŋĺ¿ ŕăř ¡ńěłšřőŋőć. Ďăŋŋżľ ¡ťťěłš ţăřăłšěřěŋ šăłęě ďń£ łşąĺůěśłőčő łřĺśšăńńă 3Ś-SiC ś ćăłăŋśĺ£ňĺ şčńěřőďă [20]. Ć śńşůăě ňőŋőśńő£ SiC ś őďĺŋőůŋőľ ćăłăŋśĺěľ łřěňŋĺ£ śŕĺŋ-ŕőń£řĺğőćăŋŋżě řăśůěšż [19] ŕőłăğżćă¿š ŋăńĺůĺě ć śĺśšěňě ďćşţ łőŋťĺčşřăűĺľ ś ňăčŋĺšŋżňĺ ňőňěŋšăňĺ 4.0 μ_B ĺ 1.9 μ_B, łőšőřżě őšćěůă¿š ćżśőłőňş śŕĺŋőćőňş śőśšő£ŋĺ¿ ĺ ŋĺğłőňş śŕĺŋőćőňş śőśšő£ŋĺ¿ śőőšćěšśšćěŋŋő. Ăćšőřăňĺ ążńő şśšăŋőćńěŋő, ůšő ŋĺğłőśŕĺŋőćőě śőśšő£ŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋěě ćżśőłőśŕĺŋőćőčő ŋă 0.039 ¡Ć. Řěğşńĳšăšż řăśůěšőć ŕőłăğżćă¿š, ůšő ć ŋĺğłőśŕĺŋőćőň śőśšő£- ŋĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺě śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ďń£ śšřşłšşřż 2D-SiC ś őďŋőľ ćăłăŋśĺěľ łřěňŋĺ£ śńěďş¿źěě: ŋă ďćşţ ĺğ šřěţ ăšőňőć şčńěřőďă, őłřşęă¿źĺţ ćăłăŋśĺ¿, śŕĺŋż ¡ńěłšřőŋőć ŋăŕřăćńěŋż ććěřţ, ă ŋă őďŋőň { ćŋĺğ.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 11 { 12 2012 633

Ňőŋőśńőľ h-BN ś ćăłăŋśĺ£ňĺ { ěźě őďĺŋ ŕřĺňěř ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĺ ć ŕńőśłĺţ śšřşłšşřăţ [21{23], ć łőšőřżţ śŕőŋšăŋŋőľ ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĺ ć őšśşšśšćĺĺ ďěťěłšőć ŋě śşźěśšćşěš. Ć řăąőšě [21] ŕřőćěďěŋő šěőřěšĺůěśłőě ĺśśńěďőćăŋĺě ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ÿěśšĺ ćĺďőć ďěťěłšőć ć śšřşłšşřě ňőŋőśńő£ h-BN: ćăłăŋśĺĺ ąőřă (V_B) ĺ ăğőšă (V_N), ğăňěźěŋĺě ąőřă ăšőňőň ăğőšă (B_N) ĺ ŋăőąőřőš (N_B), ă šăłęě ğăňěźěŋĺě ăšőňă ąőřă ĺńĺ ăğőšă ăšőňőň şčńěřőďă (C_B, C_N). Ŕřĺ ¡šőň ăćšőřż [21] ŕőńşůĺńĺ śŕőŋšăŋŋş¿ ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĳ ć ŕřĺśşšśšćĺĺ ŕřĺňěśěľ ğăňěźěŋĺ£ (C_B, C_N) ĺńĺ ćăłăŋśĺľ (V_B, V_N) ć śšřşłšşřě h-BN. Řăśśůĺšăŋŋżě śŕĺŋŕőń£řĺğőćăŋŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ďń£ C_B- ĺ C_Nďěťěłšőć ŕőłăğżćă¿š ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĳ ňőŋőśńő£ h- BN, łőšőřă£ śőśšăćń£ěš 1.0 μ_B ŋă őďĺŋ ďěťěłš. Ŕřĺ ćăłăŋśĺőŋŋżţ ďěťěłšăţ V_B ĺ V_N ć śĺśšěňě ŋăąń¿ďăěšś£ śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£, łőšőřă£ ŕřĺćőďĺš ł ŕő- £ćńěŋĺ¿ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ś ćěńĺůĺŋăňĺ 3.0 μ_B ĺ 1.0 μ_B śőőšćěšśšćěŋŋő. İšő őąž£śŋ£ěšś£ šěň, ůšő ŕřĺ şďăńěŋĺĺ ăšőňă ăğőšă ĺğ ňőŋőśńő£ h-BN śšřşłšşřă ĺňěěš šőńĳłő őďĺŋ ŋěśŕăřěŋŋżľ ¡ńěłšřőŋ, ă ŕřĺ şďăńěŋĺĺ ăšőňă ąőřă ć śĺśšěňě ŕő£ćń£ěšś£ šřĺ ŋěśŕăřěŋŋżţ ¡ńěłšřőŋă. Ňőŋőśńőľ h-BN, śőďěřęăźĺľ B_Nĺńĺ N_B-ďěťěłš, ŋě őąńăďăěš śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺěľ.

Ĺğ ćżÿěĺğńőęěŋŋőčő ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő ŕő£ćńěŋĺě ć śĺśšěňăţ čřăťěŋ, ňőŋőśńőĺ 2D-SiC ĺ h-BN őďĺŋőůŋőľ ćăłăŋśĺĺ ňőęěš ŕřĺćőďĺšĳ ł ćőğŋĺłŋőćěŋĺ¿ ńőłăńĳŋżţ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć. Őďŋăłő ďő śĺţ ŕőř őśšăěšś£ őšłřżšżň ćőŕřőś ő ŋăńĺůĺĺ ć ďăŋŋżţ śšřşłšşřăţ ňăčŋĺšŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£ ć śńşůăě ćżśőłőľ łőŋűěŋšřăűĺĺ ćăłăŋśĺľ. Ć ŕřěďśšăćńěŋŋőľ řăąőšě ŕřőćőďĺńőśĳ ĺśśńěďőćăŋĺě ňăčŋĺšŋżţ śćőľśšć ćăłăŋśĺľ ć ŕńőśłĺţ (2D) čěłśăčőŋăńĳŋżţ śšřşłšşřăţ: čřăťěŋ, ňőŋőśńőĺ 2D-SiC ĺ h-BN. Ć ůăśšŋőśšĺ, ĺśśńěďőćăńőśĳ ćńĺ£ŋĺě řăśśšő£- ŋĺ£ ňěęďş ćăłăŋśĺ£ňĺ ŋă ŕěřěţőď ťěřřőňăčŋěšĺł{ ăŋšĺťěřřőňăčŋěšĺł.

2. Őąžěłšż ĺśśńěďőćăŋĺ£ ĺ ňěšőďĺłă řăśůěšőć. Řăśůěšż ŕřőćőďĺńĺśĳ ć řăňłăţ ťőřňăńĺğňă šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ DFT (Density Functional Theory) [24] ś čřăďĺěŋšŋżňĺ ŕőŕřăćłăňĺ PW91 (Perdew-Wang 91) ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕăłěšă VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package) [23{ 27]. Ć ţőďě ćżůĺśńěŋĺľ ŕřĺňěŋ£ńś£ şńĳšřăň£čłĺľ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăń Ćăŋďěřąĺńĳšă (Vanderbilt ultrasoft pseudopotential) [28].

Ŋă ŕěřćőň ¡šăŕě řăśśůĺšżćăńĺśĳ ňőŋőśńőĺ čřăťěŋă, SiC (2D) ĺ h-BN ąěğ ćăłăŋśĺľ. Ć ďăŋŋőň śńşůăě ňőďěńĺřőćăńăśĳ čěłśăčőŋăńĳŋă£ ¡ńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă, śőďěřęăźă£ ďćă ăšőňă. Ďăńěě ďń£ čřăťěŋă, ňőŋőśńőěć 2D-SiC ĺ h-BN řăśśňăšřĺćăńőśĳ ŕő šřĺ ćĺďă śşŕěř£ůěěł ś ćăłăŋśĺ£ňĺ: śőďěřęăźĺţ 6 � 6 � 1 (68 ăšőňőć), 8�8�1 (124 ăšőňă) ĺ 10�10�1 (196 ăšőňőć) ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł. Łăęďă£ śňőďěńĺřőćăŋŋă£ śşŕěř£ůěľłă śőďěřęăńă ůěšżřě ćăłăŋśĺőŋŋżţ ďěťěłšă. Ŕőďőąŋżě śşŕěř£ůěľłĺ ążńĺ ćżąřăŋż, ůšőąż ćżŕőńŋĺšĳ şśńőćĺě řăćŋőňěřŋőčő şďăńěŋĺ£ ćăłăŋśĺľ ďřşč őš ďřşčă. Šăłĺň őąřăğőň, ňőďěńĺřőćăńĺśĳ śšřşłšşřż ś őďŋőřőďŋżň řăśŕřěďěńěŋĺěň ćăłăŋśĺľ ś řăğńĺůŋżňĺ łőŋűěŋšřăűĺ£ňĺ (šăąń.). Ŕřőčřăňňă, ć łőšőřőľ ćżŕőńŋ£ńĺśĳ řăśůěšż, řăąőšăěš ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕěřĺőďĺůěśłĺţ şśńőćĺľ. Ŕő¡šőňş ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ňőŋőśńő£ ŕő ŋőřňăńĺ ł ěčő ŕńőśłőśšĺ ążń ğăďăŋ ćăłşşňŋżľ ŕřőňěęşšőł (15 A). Ğŋăůěŋĺě ćăłşşňŋőčő ŕřőňěęşšłă ŕőďąĺřăńőśĳ ĺśţőď£ ĺğ ŕřěďŕőńőęěŋĺ£ ő šőň, ůšő ŋă ďăŋŋőň řăśśšő£ŋĺĺ őąřăğż ňőŋőśńőěć ŋě ąşďşš őłăğżćăšĳ ćńĺ£ŋĺ£ ďřşč ŋă ďřşčă. Őąřăšŋőě ŕřőśšřăŋśšćő ć ŕěřćőľ ğőŋě Ąř¿ńń¿¡ŋă ăćšőňăšĺůěśłĺ řăğąĺćăńőśĳ ŋă śěšłş ŕő śţěňě Ňőŋţőřśšă{Ŕăłă [29]. Łőńĺůěśšćő k-šőůěł ćďőńĳ łăęďőčő ĺğ ŋăŕřăćńěŋĺľ śőśšăćń£ńő 6 � 6 � 1. Ďń£ łăęďőľ ĺğ śšřşłšşř ŕřőćőďĺńăśĳ őŕšĺňĺğăűĺ£ čěőňěšřĺĺ ďő ğŋăůěŋĺ£ śĺńż, ďěľśšćş¿źěľ ŋă ăšőň, ćěńĺůĺŋőľ 10^{−2} ¡Ć/A.

Ĺśśńěďőćăńĺśĳ ťěřřőňăčŋĺšŋőě, ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőě ĺ ŋěňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺ£. Ťěřřőňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě ążńő ŕőńşůěŋő ăćšőňăšĺůěśłĺ ŕřĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺĺ śŕĺŋ-ŕőń£řĺğőćăŋŋőčő řăśůěšă ć ŕřőčřăňňě VASP. Őŋő ŕřěďŕőńăčăěš ŋăůăńĳŋőě ğăśěńěŋĺě śĺśšěňż ¡ńěłšřőŋăňĺ ś őďĺŋăłőćő ŋăŕřăćńěŋŋżňĺ ŕřőěłűĺ£ňĺ śŕĺŋă. Ŕřĺ ŕřőćěďěŋĺĺ ŕőďőąŋőľ ŕřőűěďşřż ďń£ śšřşłšşřż 2D-SiC ążńő ŕőńşůěŋő ĺ řăśśňăšřĺćăńőśĳ ďăńěě ŋĺğłőśŕĺŋőćőě śőśšő£ŋĺě, łőšőřőě £ćń£- ěšś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďŋżň [19]. Ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě ć ĺśśńěďşěňżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ ğăďăćăńőśĳ ŕőśřěďśšćőň ůěřěďőćăŋĺ£ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ŋă ăšőňăţ, őłřşęă¿źĺţ ćăłăŋśĺ¿. Šăł, ďń£ čřăťěŋă (řĺś. 1) ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż ăšőňőć, őłřşęă¿źĺţ ćăłăŋśĺĺ V_1 ĺ V_3, ążńĺ ŋăŕřăćńěŋż ŕřőšĺćőŕőńőęŋő ňăčŋĺšŋżň ňőňěŋšăň ăšőňőć, őłřşęă- ¿źĺţ ćăłăŋśĺĺ V_2 ĺ V_4. Ăŋăńőčĺůŋőě şŕőř£ďőůěŋĺě ŕřĺňěŋ£ńőśĳ ďń£ ňőŋőśńőěć 2D-SiC ĺ h-BN. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ďń£ łăęďőľ ĺğ śšřşłšşř řăśśůĺšżćăńőśĳ ŋěňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě, ć łőšőřőň śşňňăřŋżľ ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš ążń řăćěŋ ŋşń¿. Ążńő şśšăŋőćńěŋő, ůšő śőśšő£ŋĺě, řăśśůĺšăŋŋőě ąěğ şůěšă ňăčŋĺšŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£, £ćń£ěšś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ŋě ćżčőďŋżň ďń£ ćśěţ ĺśśńěďşěňżţ śĺśšěň. Řěğşńĳšăšż ŕřĺćěďěŋż ć šăąńĺűě. Ć ŋěľ ´E_{nonmag−mag} { řăğŋĺűă ŕő ¡ŋěřčĺĺ ňěęďş ŋăĺąőńěě ćżčőďŋżň ĺğ ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ (ťěřřő- ńĺąő ăŋšĺťěřřő-) ĺ ŋěňăčŋĺšŋżň śőśšő£ŋĺěň.

3. Řěğşńĳšăšż ĺ őąśşęďěŋĺě. Řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ďń£ ćśěţ ĺśśńěďşěňżţ śőěďĺŋěŋĺľ ŋěňăčŋĺš-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 11 { 12 2012

Řĺś. 1. Śşŕěř£ůěľłă čřăťěŋă, śőďěřęăźă£ 6 � 6 � 1 ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł čřăťěŋă ĺ ůěšżřě ćăłăŋśĺĺ; Vi { ćăłăŋśĺĺ; ÿšřĺţőćżě ńĺŋĺĺ şłăğżćă¿š ŋă ňěśšő ďĺňěřĺğăűĺĺ ăšőňőć şčńěřőďă; ˘i { řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ ćőłřşč ćăłăŋśĺľ

ŋőě śőśšő£ŋĺě £ćń£ěšś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ŋěćżčőďŋżň (śň. šăąńĺűş).

Ďń£ čřăťěŋă ś ćăłăŋśĺ£ňĺ ţăřăłšěřŋă śńěďş¿źă£ őśőąěŋŋőśšĳ. Ďćă ĺğ šřěţ ăšőňőć şčńěřőďă, őłřşęă- ¿źĺţ ćăłăŋśĺ¿, śąńĺęă¿šś£ ś őąřăğőćăŋĺěň śńăąőľ ść£ğĺ (ďĺňěřĺğăűĺ£), őąřăğş£ ŕ£šĺůńěŋŋżě śšřşłšşřż (śň. řĺś. 1). Ăŋăńőčĺůŋżľ řěğşńĳšăš ďń£ őďĺŋőůŋőľ ćăłăŋśĺĺ ążń ŕőńşůěŋ ăćšőřăňĺ řăąőšż [18]. Ďń£ ćśěţ ćĺďőć śşŕěř£ůěěł (6 � 6 � 1, 8 � 8 � 1,

10�10�1) ăšőňż, őłřşęă¿źĺě ćăłăŋśĺ¿, őąřăğş¿š

šřěşčőńĳŋĺł. Ć ůăśšŋőśšĺ, ďń£ śşŕěř£ůěľłĺ čřăťěŋă, śőďěřęăźěľ 6 � 6 � 1 ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł, ŕőďőąŋżľ šřěşčőńĳŋĺł ĺňěěš śšőřőŋż, řăćŋżě λ_1 = 1.81 A, λ_2 = 2.62 A, λ_3 = 2.79 A. Ďăńěě ążńő śňőďěńĺřőćăŋő řăśŕřěďěńěŋĺě śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ć śşŕěř£ůěľłě (řĺś. 1). Ćĺďŋő, ůšő ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż ńőłăńĺğőćăŋż šőńĳłő ŋă šěţ ăšőňăţ şčńěřőďă, őłřşęă¿źĺţ ćăłăŋśĺĺ, łőšőřżě ŋě ćţőď£š ć ďĺňěřĺğőćăŋŋżě ŕăřż. Ŋă ďăŋŋőň ĺ ŕőśńěďş¿źĺţ řĺśşŋłăţ őąńăśšĺ śěřőčő űćěšă őšňěůă¿š ňěśšő ńőłăńĺğăűĺĺ śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ, łőšőřă£ ćżůĺśń£ńăśĳ ŕő ťőřňşńě.

ρ_s = ρ_α � ρ_β ,

čďě ρ_α ĺ ρ_β { ŕńőšŋőśšĳ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋőć śő śŕĺŋőň ććěřţ ĺ ćŋĺğ śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕřĺ ¡šőň čřăďĺěŋšŋă£ ğăńĺćłă őš ąőńěě śćěšńőľ ć ąőńěě šěňŋş¿ ĺ ŋăőąőřőš śőőšćěšśšćşěš řăğńĺůŋőňş ğŋăłş śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ.

Řăśůěšż, ŕřőćěďěŋŋżě ďń£ čřăťěŋă ś ćăłăŋśĺ£ňĺ, ŕőłăğżćă¿š, ůšő ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ śşŕěř£ůěľłĺ (š.ě. ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ćăłăŋśĺ£ňĺ) ŋăąń¿ďăěšś£ ŕěřěţőď őš ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő ł ťěřřőňăčŋĺšŋőňş şŕőř£ďőůěŋĺ¿. Řěğşńĳšăš ŕřěďśšăćńěŋ ć šăąńĺűě, čďě ´E_{F −AF} { řăğŋĺűă ŕő ¡ŋěřčĺĺ ňěęďş ťěřřőňăčŋĺšŋżň ĺ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋżň śőśšő-

£ŋĺ£ňĺ. Ŕőńőęĺšěńĳŋőě ğŋăůěŋĺě ďăŋŋőľ ćěńĺůĺŋż şłăğżćăěš ŋă ćżčőďŋőśšĳ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£, őšřĺűăšěńĳŋőě { ťěřřőňăčŋĺšŋőčő.

Ć řăśŕřěďěńěŋĺĺ ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ć ňőŋőśńőě 2D-SiC ś ćăłăŋśĺ£ňĺ łřěňŋĺ£ ŋăąń¿ďăěšś£ ąőńěě śńőęŋă£ śĺšşăűĺ£. Śŕĺŋőćă£ ŕńőšŋőśšĳ ńőłăńĺğőćăŋă ŋă ăšőňăţ şčńěřőďă, őłřşęă¿źĺţ ćăłăŋśĺ¿ łřěňŋĺ£ ĺ őąřăğş¿źĺţ řăćŋőśšőřőŋŋĺľ šřěşčőńĳŋĺł (ŕěřćă£ łőőřďĺŋăűĺőŋŋă£ śťěřă ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ćăłăŋśĺľ). Ŕřĺ ¡šőň ŕřőěłűĺĺ śŕĺŋőć ŋă ďćşţ ĺğ šřěţ ăšőňőć, őłřşęă¿źĺţ ćăłăŋśĺ¿ ĺňě¿š őďĺŋăłőćżě ŋăŕřăćńěŋĺ£, ă ŋă šřěšĳěň { ŕřőšĺćőŕőńőęŋőě (řĺś. 2 ĺ 3). Ďń£ ťěřřőňăčŋĺš-

Řĺś. 2. Ńőłăńĺğăűĺ£ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ďń£ ťěřřőňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ 2D-SiC; ůěřŋżň űćěšőň őąőğŋăůěŋż ăšőňż şčńěřőďă, śěřżň { łřěňŋĺ£; ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ őčřăŋĺůĺćăěš šřěşčőńĳŋĺł ćšőřőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřż ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ćăłăŋśĺľ

Řĺś. 3. Ńőłăńĺğăűĺ£ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ďń£ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ 2D-SiC; ůěřŋżň űćěšőň őąőğŋăůěŋż ăšőňż şčńěřőďă, śěřżň { łřěňŋĺ£; ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ őčřăŋĺůĺćăěš šřěşčőńĳŋĺł ćšőřőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřż ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ćăłăŋśĺľ

ŋőčő ĺ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺľ řăśśňăšřĺćăńĺśĳ řăğńĺůŋżě łőňąĺŋăűĺĺ ŋăŕřăćńěŋĺľ ňăčŋĺš-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 11 { 12 2012

Ţăřăłšěřĺśšĺłĺ ňăčŋĺšŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£ ć ŕńőśłĺţ (2D) čěłśăčőŋăńĳŋżţ śšřşłšşřăţ: čřăťěŋ, ňőŋőśńőĺ 2D-SiC ĺ h-BN

Śőěďĺŋěŋĺě C, % R, A Saver, μ_B ´E_{F −AF} , ¡Ć ´E_{nonmag−mag}, ¡Ć Čřăťěŋ ś ćăłăŋśĺ£ňĺ 5.56 7.4 1.4 0.0064 1.5642 3.13 9.8 1.1 0.0047 1.7977 2.00 12.2 1.1 �0.0146 1.5556

Ňőŋőśńőľ 2D-SiC ś ćăłăŋśĺ£ňĺ łřěňŋĺ£ 5.56 9.2 1.6 0.0543 0.6800 3.13 12.3 1.6 �0.0592 1.3297 2.00 15.4 1.5 0.0022 1.5353

Ňőŋőśńőľ h-BN ś ćăłăŋśĺ£ňĺ ąőřă 5.56 7.5 1.7 0.3378 0.1394 3.13 10.0 2.2 �0.0670 0.9843 2.00 12.5 2.3 �0.0323 1.1834

Ňőŋőśńőľ h-BN ś ćăłăŋśĺ£ňĺ ăğőšă 5.56 7.5 0.9 �0.0079 0.2174 3.13 10.0 0.9 0.0080 0.2570 2.00 12.5 0.9 0.0007 0.2882

ŋżţ ňőňěŋšőć ŋă śőśěďŋĺţ ćăłăŋśĺ£ţ. Řăğŋĺűă ŕő ¡ŋěřčĺĺ ňěęďş łőŋťĺčşřăűĺ£ňĺ śőśšăćń£ěš ŋě ąőńěě 0.2 ¡Ć. Ŋăĺąőńěě ćżčőďŋă£ ĺğ ŋĺţ łăł ďń£ ťěřřő-, šăł ĺ ďń£ ăŋšĺťěřřőňăčŋěšĺłă ğăćĺśĺš őš řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŋěśŕăřěŋŋżţ ¡ńěłšřőŋőć ŋă śőśěďŋĺţ ćăłăŋśĺ- £ţ (ćšőřă£ łőőřďĺŋăűĺőŋŋă£ śťěřă ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ćăłăŋśĺľ őąőğŋăůěŋă ŋă řĺś. 2 ĺ 3 ŕşŋłšĺřŋőľ ńĺŋĺěľ). Ăšőňż ćăłăŋśĺľ ćšőřőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřż őąřăğş¿š šřěşčőńĳŋĺł. Ŕřĺ ¡šőň ŕřőěłűĺĺ śŕĺŋőć ¡ńěłšřőŋőć ŋă ďćşţ ĺğ ŋĺţ ŋăŕřăćńěŋż őďĺŋăłőćő, ă ŋă šřěšĳěň { ŕřőšĺćőŕőńőę- ŋő. Ťěřřőňăčŋĺšŋőě ĺ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőě şŕőř£ďőůěŋĺě ć ňőŋőśńőě 2D-SiC ś ćăłăŋśĺ£ňĺ łřěňŋĺ£, šăł ęě łăł ĺ ć čřăťěŋě, ğăćĺśĺš őš řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ćăłăŋśĺ£ňĺ (śň. šăąńĺűş). Ć ďăŋŋőň śńşůăě ĺňěěšś£ šřĺ śőśšő£ŋĺ£: ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőě{ ťěřřőňăčŋĺšŋőě{ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőě.

Ć śńşůăě ćăłăŋśĺĺ şčńěřőďă ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ć śĺśšěňě ŋě ŋăąń¿ďăěšś£. Ăŋăńőčĺůŋżľ řěğşńĳšăš ďń£ őďĺŋőůŋőľ ćăłăŋśĺĺ ŕőńşůěŋ ăćšőřăňĺ řăąőšż [19].

Ďń£ ňőŋőśńőěć h-BN ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš ć śĺśšěňě ŕő£ćń£ěšś£ ŕřĺ ćăłăŋśĺ£ţ łăł ąőřă, šăł ĺ ăğőšă. Ć őąőĺţ śńşůă£ţ ăšőňż, őłřşęă¿źĺě ćăłăŋśĺ¿, řăćŋőşďăńěŋż ďřşč őš ďřşčă, ďĺňěřĺğăűĺĺ ŋě ŋăąń¿ďăěšś£. Śŕĺŋőćă£ ŕńőšŋőśšĳ řăćŋőňěřŋő řăśŕřěďěńěŋă ŋă ăšőňăţ, őłřşęă¿źĺţ ćăłăŋśĺ¿. Ŕřĺ ¡šőň ŕřőěłűĺĺ śŕĺŋőć ş ŋĺţ ĺňě¿š őďĺŋăłőćőě ŋăŕřăćńěŋĺě (řĺś. 4).

Ć śńşůăě ćăłăŋśĺľ ąőřă ŕő ňěřě şćěńĺůěŋĺ£ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ćăłăŋśĺ£ňĺ ŋăąń¿ďăěšś£ ŕěřěţőď őš ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő ł ťěřřőňăčŋĺšŋőňş şŕőř£ďőůěŋĺ¿. Ďń£ ćăłăŋśĺľ ăğőšă ţăřăłšěřŋă őąřăšŋă£ śĺšşăűĺ£, š.ě. ŕěřěţőď őš ťěřřőňăčŋĺšŋőčő ł ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőňş śőśšő£ŋĺ¿.

Řĺś. 4. Ńőłăńĺğăűĺ£ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ďń£ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ňőŋőśńő£ h-BN ś ćăłăŋśĺ£ňĺ ăğőšă; ůěřŋżň űćěšőň őąőğŋăůěŋż ăšőňż ăğőšă, śěřżň { ąőřă

4. Ğăłń¿ůěŋĺě. Ć ţőďě ŕřőćěďěŋŋżţ šěőřěšĺůěśłĺţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ążńő şśšăŋőćńěŋő, ůšő ŕřĺśşšśšćĺě ćăłăŋśĺľ ć ŕńőśłĺţ čěłśăčőŋăńĳŋżţ śšřşłšşřăţ čřăťěŋă, ňőŋőśńő£ţ 2D-SiC ĺ h-BN ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă, ğă ĺśłń¿ůěŋĺěň śńşůă£ ćăłăŋśĺĺ şčńěřőďă ć łăřąĺďě łřěňŋĺ£. Ŕőłăğăŋő, ůšő ć ĺśśńěďşěňżţ śĺśšěňăţ ŕřĺ ćżśőłĺţ łőŋűěŋšřăűĺ£ţ ćăłăŋśĺľ ąşďşš ćőğŋĺłăšĳ ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋżě śőśšő£ŋĺ£. Ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ćăłăŋśĺ£ňĺ ćőğňőęěŋ ŕěřěţőď őš ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő ł ťěřřőňăčŋĺšŋőňş śőśšő£ŋĺ¿ ĺ ŋăőąőřőš, ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš šĺŕă ćăłăŋśĺľ. Őšłřżšĺě ŕőďőąŋőčő £ćńěŋĺ£ ďăěš ŋőćżě ćőğňőęŋőśšĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ćăłăŋśĺľ ć čřăťěŋě, ňőŋőśńő£ţ 2D-SiC ĺ h-BN ďń£ ćŋěďřěŋĺ£ ĺ łőŋšřőń£ ňăčŋĺšŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£.

Ăćšőřż ćżřăęă¿š ąńăčőďăřŋőśšĳ Ĺŋśšĺšşšş łőňŕĳ¿šěřŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ŚŐ ŘĂŊ (č. Łřăśŋő£řśł), Ňěęćěďőňśšćěŋŋőňş śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőňş űěŋšřş ŘĂŊ (č. Ňőśłćă), ŚŁĹŤ-ŇČŞ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 11 { 12 2012

Šěőřěšĺůěśłőě ĺśśńěďőćăŋĺě ňăčŋĺšŋżţ śćőľśšć şŕőř£ďőůěŋŋżţ ćăłăŋśĺľ . . . 637

(č. Ňőśłćă), ă šăłęě Łőňŕńěłśş ćżśőłőŕřőĺğćőďĺšěńĳŋżţ ćżůĺśńěŋĺľ ĹŁĹŠ ŚŤŞ (č. Łřăśŋő£řśł) ğă ŕřěďőśšăćńěŋĺě ćőğňőęŋőśšĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ćżůĺśńĺšěńĳŋżţ łńăśšěřőć, ŋă łőšőřżţ ążńĺ ŕřőĺğćěďěŋż řăśůěšż.

1. A. K. Geim, Science 324, 1530 (2009).

2. K. I. Bolotin, F. Ghahari, M. D. Shulman et al., Nature 462, 196 (2009).

3. X. Du, I. Skachko, F. Duerr et al., Nature 462, 192 (2009).

4. H. B. Heersche, P. Jarillo-Herrero, Oostinga et al., Nature 446, 56 (2007).

5. P. W. Anderson, Phys. Rev. 124, 41 (1961). 6. J. Kondo, Prog. Theor. Phys. 32, 37 (1964). 7. J. Cervenka, M. I. Katsnelson, and C. F. J. Flipse, Nature Phys. 5, 840 (2009).

8. P. Esquinazi, D. Spemann, R. H-ohne et al., Phys. Rev.

Lett. 91, 227201 (2003).

9. M. M. Ugeda, I. Brihuega, F. Guinea et al., Phys. Rev.

Lett. 104, 096804 (2010).

10. P. O. Lehtinen, A. S. Foster, Y. Ma et al., Phys. Rev.

Lett. 93, 187202 (2004).

11. M. Fujita, K. Wakabayashi, K. Nakada et al., J. Phys.

Soc. Jpn 65, 1920 (1996).

12. N. Park, M. Yoon, S. Berber et al., Phys. Rev. Lett. 91, 237204 (2003).

13. J.-H. Chen, L. Li, W. G. Cullen et al., Nature Physics 7, 535 (2011).

14. J.-H. Chen, W. G. Cullen, C. Jang et al., Phys. Rev.

Lett. 102, 236805 (2009).

15. K. Sengupta and G. Baskaran, Phys. Rev. B 77, 045417 (2008).

16. P. S. Cornaglia, G. Usaj, and C. A. Balseiro, Rev. Lett.

102, 046801 (2009).

17. M. Hentschel and F. Guinea, Phys. Rev. B 76, 115407 (2007).

18. O. V. Yazyev and L. Helm, Phys. Rev. B 75, 125408 (2007).

19. X. He, T. He, Zh. Wang, and M. Zhao, Physica E 42, 2451 (2010).

20. A. Zywietz, J. Furthmuller, and F. Bechstedt, Phys.

Rev. B 62, 6854 (2000).

21. S. Azevedo, J. R. Kaschny, C. M. C de Castilho, and F.

de Brito Mota, Eur. Phys. J. B 67, 507 (2009). 22. Ň. Ć. Śěřęăŋšőćă, Ă. Ă. Łşğşąőć, Ă. Ś. Ťěďőřőć ĺ ďř., ĘİŠŤ 139(4), 764 (2011).

23. Ă. Ă. Łşğşąőć, Ň. Ć. Śěřęăŋšőćă, Ă. Ś. Ťěďőřőć ĺ ďř., Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 93(6), 368 (2011).

24. W. Kohn and L. J. Sham, Phys. Rev. B 140, 1133 (1965).

25. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 47, 558 (1993). 26. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 48, 13115 (1993). 27. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 49, 14251 (1994). 28. D. Vanderbilt, Phys. Rev. B 41, 7892 (1990). 29. H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev. B 13, 5188 (1976).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 11 { 12 2012