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Аннотация. Методами квантовой химии проведено исследование электронной структуры 
аллотропов 2D SiC с числом слоев n = 1–3. Установлено, что 2D структуры карбида кремния 
образуют семейство полупроводниковых материалов с шириной запрещенной зоны от 1.132 
до 2.150 эВ, а послойный рост структур определяет изменение типа проводника от прямозон-
ного однослойного SiC к непрямозонному при числе слоев n = 2, 3. Исключением являются 
метастабильные структуры с шириной прямозонного перехода 1.339 и 1.132 эВ.
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ВВЕДЕНИЕ
В последнее время наметилась тенденция пе-

рехода к некремниевой электронике. Так в качест-
ве альтернативы кремнию в силовой и некоторых 
областях СВЧ электроники рассматривается кар-
бид кремния. Интерес к этому полупроводниково-
му соединению определяется высокой механичес-
кой прочностью (9.2–9.3 по шкале МООСА), ши-
роким диапазоном рабочих температур (теорети-
чески, вплоть до 1000 °С), высокой температурой 
Дебая (~1200 °C), наличием собственного окис-
ла (SiO2). 

Карбид кремния в этих областях электрони-
ки постепенно вытесняет кремниевые устройс-
тва, обладая более привлекательными электрофи-
зическими характеристиками [2, 5, 6], а уникаль-
ные свойства данного соединения позволяют со-
здавать сенсоры и датчики новых типов [4, 7, 8]. 
Особенный интерес для получения качественных 
гетероструктур представляют подложки SiC, поз-
воляющие получать бездефектные эпитаксиальные 
пленки GaN [11].

Несмотря на все достоинства, технологичность 
SiC электронного качества все еще далека от идеа-
ла. Высокая температура плавления-кристаллиза-
ции (~2200 °С) обуславливает малый размер без-
дефектной области кристалла (при температуре 
~2300 оС начинается диссоциация молекул SiC на 
исходные компоненты) и низкую скорость роста 
объемного кристалла, что, в свою очередь, сказыва-

ется на дороговизне технологического оборудова-
ния и сопровождается огромными энергетическими 
и экономическими затратами при производстве. 

Один из путей решения данной проблемы - пе-
реход к технологии микрокристаллического карби-
да кремния [22, 23, 24, 25], где не требуется преци-
зионный контроль температур, а сам процесс син-
теза SiC значительно проще. Кроме того, наличие 
размерно-зависимых свойств у SiC (увеличение 
механической плотности, усиление интенсивнос-
ти люминесценции [8], повышенная стойкость к 
радиационной эрозии) обуславливают все возрас-
тающий интерес к изучению способов получения 
и параметров низкоразмерных структур на основе 
SiC [22–29]. После экспериментального получения 
графена и исследования его уникальных свойств 
особенно актуальным становится поиск графено-
подобных 2D материалов. Многослойные структу-
ры на основе SiC рассматриваются как одни из на-
иболее перспективных материалов наноэлектрони-
ки, т. к. в отличие от графена, они обладают не ну-
левой шириной запрещенной зоны, достигающей 
3.72 эВ, и подходят для создания гетероструктур 
на их основе [7–12]. 

При переходе к 2D SiC актуальной становится 
задача исследования более широкого круга политип-
ных модификаций и процессов фазовых превраще-
ний между ними [13–15]. Решение данной проблемы 
открывает путь к синтезу слоистых сверхрешеток, 
свойства которых определяются порядком и чередо-
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ванием слоев карбида кремния. Поэтому актуальной 
является задача исследования структурных особен-
ностей и стабильности 2D аллотропов карбида крем-
ния. Целью работы является установление законо-
мерностей перестройки электронной структуры 2D 
аллотропов карбида кремния при последовательном 
изменении числа и конфигурации слоев.

МЕТОДИКА РАСЧЕТА
Объектами исследования являлись 2D структу-

ры карбида кремния, с различной конфигурацией 
и числом слоев в интервале от 1 до 3 (рис. 1). Каж-
дый слой представлял собой гексагональную гра-
феноподобную сетку, составленную из последова-
тельно чередующихся атомов углерода и кремния. 
Векторы трансляции a1 и a2 направлены вдоль двух 
смежных сторон гексагонов. Рассмотрены следую-
щие аллотропные модификации 2D карбида крем-
ния (представлено строение до проведения процес-
са оптимизации геометрии):

1. Структуры типа AAA , конфигурация атомов 
во всех слоях одинаковая. 

2. В структурах типа AAA , атомы углерода и 
кремния следующего слоя располагаются напротив 
атомов кремния и углерода второго слоя.

3. Структуры AA A¢  получены из AAA  смеще-
нием среднего слоя по одному из векторов транс-
ляции на длину связи RSi-C

4. Структуры AA A¢ получены из AAA  смеще-
нием среднего слоя по одному из векторов транс-
ляции на длину связи RSi-C

5. Структуры типа ABA  получены из AAA  сме-

щением среднего слоя на вектор [ 1
2

RSi C- ; 1
2

RSi C- ]

6. Структуры типа ABA  получены из AAA  сме-

щением среднего слоя на вектор [ 1
2

RSi C- ; 1
2

RSi C- ].

Квантово-химическое моделирование элект-
ронной структуры 2D аллотропов карбида крем-
ния проводилось теорией функционала электрон-
ной плотности (DFT) в приближении локальной 
спиновой плотности (LSDA) [11] с использовани-
ем валентно-расщепленного базиса 3-21G и чис-
лом k-точек 80000. Данный метод широко исполь-
зуется для моделирования многослойных 2D на-
номатериалов, в том числе мультиграфена [12, 13]. 
Расчеты выполнены в Суперкомпьютерном цент-
ре Воронежского государственного университета 
с использованием специализированного програм-
много комплекса для решения квантово-химичес-
ких задач Gaussian09. 

На первом этапе проводилась оптимизация гео-
метрии каждой из 13 структур. Далее рассчитыва-
лись внутрислойные длины связей между атома-
ми кремния и углерода (RSi-C), межслоевые рассто-
яния (Rsh), приведенная энергия связи (Eb), меж-
слоевая энергия связи (Ebsh), ширина запрещенной 
зоны (Eg).

Приведенная энергия связи рассчитывалась по 
формуле:

 E E NE NE
Nb

tot N N tot tot= - -(Si C ) (Si) (C)
2

,

где Etot(Si), Etot(C), Etot(SiNCN) – полная энергия уеди-
ненного атома кремния, углерода и структуры, 
содержащей N атомов кремния и N атомов углеро-
да.

Приведенная межплоскостная энергия связи 
рассчитывалась по формуле:

 E = E nE
nbsh

tot N N tot(Si C ) (SiC)- ,

где Etot(SiC), Etot(SiNCN) – полная энергия однослой-
ного карбида кремния и n-слойной структуры, со-
держащей N атомов кремния и N атомов углерода.

Оригинальность использованного в работе 
подхода к изучению электронной структуры мно-
гослойных аллотропов карбида кремния заклю-
чается в учете перестройки электронной структу-
ры и геометрии при изменении числа и конфигу-
рации слоев.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ
Рассмотрим результаты моделирования одно-

слойного SiC. Длина химической связи RSi–C со-
ставляет 1.80 Å, что на 0.38 Å больше длины свя-
зи углерод-углерод в графене. Приведенная энер-
гия связи Eb = 8.322 эВ, что указывает на высокую 
термодинамическую стабильность данной струк-
туры (табл. 1). При анализе электронного строения 
установлено, что однослойный SiC является пря-
мозонным полупроводниковым материалом с ши-
риной запрещенной зоны Eg  ≈ 2 эВ.

При последовательном увеличении числа сло-
ев n до 2 и 3 с конфигурацией AAA  параметры 
внутрислойных химических связей практически 
не изменяются, длина связи составляет RSi–C = 1.80 
Å. Однако установлено смещение слоев на вектор 

[ 1
2

RSi C- ; 3
4

RSi C- ] (рис. 1g), а также уменьшение 

межслоевых расстояний с Rsh=3.38 и 3.19 Å для двух 
и трехслойного SiC, что согласуется с ростом меж-
слоевой энергии связи с Ebsh = 0.15 и 0.22 эВ/слой. 
Таким образом, при послойном росте структуры 
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Рис. 1. Фрагменты 2D-аллотропов SiC: AAA  (a), AAA  (b), ABA (c), AA A¢  (d), AA A¢  (e), ABA  (f) 
до (a–f) и после (g–n) проведения процесса оптимизации геометрии

[Fig. 1. Fragments of 2D SiC allotropes: AAA (a), AAA  (b),  ABA (c), AA A¢  (d), AA A¢  (e), ABA  (f) 
before (a–f) and after (g–n) geometry optimization]
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типа A– AA– AAA  происходит ее стабилизация за 
счет увеличения межслоевой энергии связи. Рост 
структуры сопровождается уменьшением ширины 
запрещенной зоны и изменением типа полупровод-
ника от прямозонного при n = 1 к непрямозонному 
c Eg = 1.366 и 1.133 эВ при n = 2 и 3.

В результате оптимизации исходная симметрия 
упаковки AAA  сохраняется (рис. 1h). Последова-
тельный рост от одно- до трехслойной структуры 
определяет заметное перераспределение электрон-
ной плотности, определяющей увеличение внут-
рислойных длин связей RSi–C = 1.80 Å (n = 1) до 
RSi–C = 1.85 и 1.84 Å (n = 2 и n = 3), а также чувст-
вительность эффективного заряда атомов к числу 
слоев: для структуры с n = 2 эффективные заряды 
атомов кремния и углерода равны по модулю, для 
трехслойной структуры установлено увеличение 
модуля эффективного заряда внешних слоев отно-
сительно среднего. Несмотря на удлинение хими-
ческих связей, приведенная энергия связи в упа-
ковке AA  и AAA  (Eb = 8.443, 8.524 эВ/атом) боль-
ше, чем в AA  и AAA  (Eb = 8.322, 8.399 эВ/атом) 
(табл. 1). Стабилизация структуры происходит за 
счет почти двукратного увеличения межслоевой 
энергии связи Ebsh = 242 и 403 мэВ для структур 

AA  и AAA , против Ebsh = 154 и 224 мэВ для AA  и 
AAA . Образование дополнительных межслоевых 
связей между атомами кремния и углерода опреде-
ляет уменьшение расстояния между слоями на 1.18 
и 0.86 Å (при числе слоев n = 2, 3), а также увели-
чение ширины запрещенной зоны до рекордных 
значений среди всех рассмотренных аллотропных 
модификаций: Eg = 2.150 и 1.568 эВ для структур 
AA  и AAA . Обе структуры являются непрямозон-
ными полупроводниками. 

Несмотря на то, что структуры типа ABA  с 
конфигурацией слоев соответствующей графиту 
значительно отличаются по строению от струк-
тур AAA , их параметры достаточно близки: внут-
рислойные длины связей RSi-C ~ 1.8 Å, межслое-
вые расстояния Rsh на 0.014 и 0.001 Å короче, что 
определяется незначительным отличием межсло-
евых энергий связей (табл. 1). Структуры характе-
ризуется неравномерным распределением удель-
ного заряда, ввиду топологической не инвариан-
тности расположения атомов. В отличие от двух 
типов упаковок, рассмотренных ранее, структуры 
типа ABA  являются прямозонными полупровод-
никами. Ширина запрещенной зоны составляет 
Eg = 1.339 и 1.132 эВ. 

Таблица 1. Электрофизические свойства 2D карбида кремния в зависимости от числа и конфигурации слоев 
(RSi–C – длина связи между атомами углерода и кремния в пределах слоя; Rsh – межслоевое расстояние, Eb – 

приведенная энергия связи; Ebsh – приведенная межплоскостная энергия связи; Eg
dir, Eg

indir, – ширина 
запрещенной зоны прямозонного и непрямозонного переходов)

[Table 1. Electrophysical properties of 2D SiC in dependence of the layer number and confi guration (RSi–C –
intralayer bond length carbon-silicium; Rsh – interlayer distance, Eb – reduced binding energy; Ebsh – reduced 

interlayer binding energy; Eg
dir, Eg

indir – direct and indirect energy gap)]

Исходная структура
[Initial structure]

Кол-во 
слоев n

[Number of 
layers, n]

RSi-C, Å Rsh, Å
Eb,

эВ/атом
[eV/atom]

Ebsh,
эВ/слой

[eV/layer]

Eg
dir,
эВ

[eV]

Eg
indir,
эВ

[eV]

A 1 1.805 - 8.322 - 1.998 1.998
AA 2 1.804 3.380 8.399 0.154 1.445 1.366

AAA 3 1.804 3.190 8.434 0.224 1.134 1.134

AA 2 1.846 2.200 8.444 0.242 3.075 2.150

AAA 3 1.837 2.334 8.524 0.403 2.175 1.568
AB 2 1.805 3.243 8.401 0.156 1.339 1.341

ABA 3 1.804 3.174 8.433 0.223 1.132 1.132

AA¢ 2 1.805 2.673 8.280 -0.084 1.484 1.386

AA A¢ 3 1.804 3.156 8.316 -0.014 1.344 1.325

AA¢ 2 1.843 2.214 8.324 0.004 3.032 2.151

AA A¢ 3 1.836 2.428 8.408 0.171 2.170 1.565

AB 2 1.806 3.520 8.377 0.120 1.468 1.447
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Поскольку среди всех исследованных структур 
наиболее стабильными являются AA и AAA , то сре-
ди метастабильных структур проявляется конку-
ренция между укладкой слоев по типу AAA  и ABA . 
Поскольку второй тип является прямозонным полу-
проводником и наиболее интересен для разработки 
устройств наноэлектроники, то в технологии 2D SiC 
структур необходимо учесть, что для двухслойного 
SiC AB  упаковка является ближайшим возбужден-
ным состоянием относительно основного AA , а в 
трехслойной структуре ABA  является вторым воз-
бужденным состоянием после AAA  и AAA .

Еще менее стабильными являются структуры 
типа AA¢ , AA A¢ , AA¢ AA A¢ . Приведенные энергии 
связи составляют 8.280, 8.316 и 8.324, 8.408 эВ/атом 
соответственно. Отметим, что послойный рост пер-
вой структуры сопровождается ее дестабилизаци-
ей относительно однослойного SiC. Чтобы сохра-
нить упаковку структуры, необходима энергия 84 
и 14 мэВ/атом. Послойный рост второй структу-
ры от n = 1 до 3 характеризуется изменением па-
раметров химической связи: RSi–C = 1.805, 1.843, 
1.836 Å, Eb=8.322, 8.322, 8.408 эВ/атом. Ширина 
непрямозонного перехода составляет Eg = 1.998, 
2.151, 1.565 эВ.

Для структуры AB  установлено смещение од-

ного слоя на вектор [ 2
3

RSi C-  ; 2
3

RSi C- ] относительно 

исходной геометрии. Данная структура характери-
зуется максимальным в сравнении с другими меж-
слойным расстоянием RSH ~ 3.5 Å. Данный политип 
2D SiC является прямозонным полупроводником с 
шириной запрещенной зоны Eg = 1.44 эВ.

Отдельно остановимся на вопросе стабильнос-
ти аллотропов 2D карбида кремния. Наиболее ста-
бильными являются структуры с упаковкой AAA , 
что определяется формированием дополнительных 
ковалентных полярных связей между слоями. По-
этому данные структуры характеризуются мини-
мальными межплоскостными расстояниями и мак-
симальной шириной запрещенной зоны. Остальные 
пять структурных типов AAA , AA A¢ , AA A¢ , ABA , 
ABA  являются метастабильными и характеризуют-
ся конкуренцией между ними при послойном росте 
из-за близости значений полных энергий. Это опре-
деляет технологические трудности получения кар-
бида кремния определенного политипа. Между тем, 
именно структуры ABA  с числом слоев n = 2, 3 явля-
ются прямозонными полупроводниками с шириной 
запрещенной зоны 1.339 и 1.132 эВ соответствен-
но. Данные метастабильные структуры стабильнее 
структур с упаковкой AA A¢ , AA A¢ , ABA , что опре-

деляет актуальность поиска технологических спо-
собов стабилизации данного политипа. Поскольку 
геометрия расположения атомов соответствует гра-
фиту и мультиграфену, перспективным направлени-
ем является исследование свойств и технологий ге-
тероструктур графен/2D SiC, как материалов с воз-
можной стабилизацией фазы ABA  SiC. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ И ВЫВОДЫ
В ходе выполнения работы проведено числен-

ное моделирование электронной структуры аллот-
ропов 2D SiC с числом слоев от 1 до 3. Установлено, 
что многослойные структуры карбида кремния об-
разуют семейство полупроводниковых материалов 
с шириной запрещенной зоны от 1.132 до 2.150 эВ, 
свойства которых определяются числом и конфигу-
рацией слоев. Выявлено, что двух- и трехслойный 
2D карбид кремния с упаковкой типа AAA  являет-
ся наиболее стабильным и обладает максимальной 
шириной запрещенной зоны 2.150 и 1.568 эВ среди 
исследованных аллотропных модификаций. Обна-
ружено, что послойный рост структур определяет 
изменение типа проводника от прямозонного од-
нослойного SiC к непрямозонному при числе слоев 
n = 2, 3. Исключением являются метастабильные 
структуры типа ABA  с шириной прямозонного пе-
рехода 1.339 и 1.132 эВ. Схожее строение данной 
аллотропной модификации со строением мульти-
графена является предпосылкой ее стабилизации 
в гетероструктурах SiC/мультиграфен.

Работа выполнена при финансовой поддержке 
РФФИ (проект № 16-43-360281 р_а)
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Abstract. Multilayer structures based on SiC are considered to be among the most promising materials 
of nanoelectronics, since they have a non-zero bandgap width up to 3.72 eV and can be used to produce 
heterostructures.The aim of the paper is to establish the dependency between the rearrangement of the electronic 
structure of 2D allotropes of silicon carbide and a successive change in the number and confi guration of layers.
The material of the study were single-layer silicon carbide and 6 allotropic modifi cations of SiC with the number 
of layers n = 2, 3. Quantum-chemical modelling of the electronic structure of 2D allotropes of silicon carbide 
was performed using the density functional theory (DFT) in the local spin density approximation (LSDA). It was 
established that multilayer structures of silicon carbide form a family of semiconductor materials with a bandgap 
width from 1.132 to 2.150 eV, whose properties are determined by the number and confi guration of layers. It was 
also established that two- and three-layer 2D silicon carbide with thepackaging type AAA  is the most stable among 
the analysed allotropic modifi cations and has a maximum band gap of 2.150 and 1.568 eV. It was found that 
layer-by-layer growth of structures determines a change in the type of the semiconductor from a direct bandgap 
single-layer SiC to an indirect bandgap with the number of layers n=2, 3. An exception is the metastable ABA  
structure with a direct bandgap of 1.339 and 1.132 eV (n = 2, 3). Since this allotropic modifi cation has a structure 
similar to the structure of multigraphene, it can be stabilized in SiC/multigrapheneheterostructures.

Keywords: SiC, 2D allotropes, quantum-chemical simulation, electronic structure.
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