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Карбид кремния – единственное бинарное со�
единение элементов четвертой группы, существу�
ющее в твердом состоянии. Этот материал нашел
широкое применение в полупроводниковой тех�
нике, на его основе изготавливают электролюми�
несцентные приборы, детекторы видимого и уль�
трафиолетового излучения [1, 2], а также детекто�
ры ядерного излучения [3].

Это соединение известно в двух модификаци�
ях – α и β; α�карбид кремния имеет слоистую
структуру с гексагональной кристаллической ре�
шеткой, образуя большое число политипов; β�
карбид кремния имеет гранецентрирированную
кубическую решетку [4, 5]. Данный материал мо�
жет также существовать в виде тонких пленок [4,
6]. Образование пленок карбида кремния той или
иной модификации напрямую зависит от пара�
метров синтеза [7].

Подобно углероду, карбид кремния с гексаго�
нальной кристаллической решеткой способен су�
ществовать в виде отдельных плоскостей, образуя
так называемый двумерный карбид кремния (2D
SiC) [8, 9]. В литературе описан ряд 2D�материа�
лов на основе гексагонального SiC, отличающих�
ся друг от друга проводящими свойствами. Плос�
кая структура монослоя SiC, периодичная в двух
направлениях, является полупроводником. Од�
нако электронная структура ленты, вырезанной
из монослоя, меняется в зависимости от располо�
жения шестиугольников на краях. Ленты карбида
кремния с зубчатой структурой – немагнитные
полупроводники, а зигзагообразные – магнитные
проводники [10].

В монослоях карбида кремния возможно су�
ществование дефектов различного рода, наибо�
лее часто встречающиеся из них – вакансионные
дефекты и адатомы. В случае больших концентра�
ций вакансионные дефекты способны существен�
но менять свойства материала. В исследуемой
структуре возможны как вакансии одного типа
атомов (углерода или кремния), так и бивакансии
углерода и кремния одновременно. Расчет ста�
бильности моновакансий проводился в работе
[11, 12]. Согласно данной работе энергия образо�
вания вакансии углерода и кремния соответ�
ственно составляют –2.57 и 6.98 эВ. Полученные
результаты вызывают сомнения, поскольку ва�
кансия углерода оказалась стабильна. Возможно
это связанно с малым размером ячейки монослоя
SiC, выбранной для расчета.

Монослой гексагонального SiC выращивается
на подложке, что должно приводить к деформа�
ции его кристаллической решетки. Это может из�
менить термодинамическую стабильность вакан�
сий и, как следствие, концентрацию вакансион�
ных дефектов. На концентрацию вакансий также
существенно влияет их рекомбинация с адатома�
ми углерода или кремния. В этом случае важным
фактором будет являться скорость перемещения
адатомов по поверхности монослоя. Ранее нами
были выполнены подобные работы, в которых в
качестве объекта исследования были выбраны
графен и h�BN [13, 14]. В данных работах было
показано существенное влияние деформации
кристаллической решетки на стабильность ва�
кансий и свойства материала.
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В нашей работе проведен расчет энергии ва�
кансий и бивакансий монослоя гексагонального
SiC при одноосной деформации структуры (на 1 и
2% вдоль одного из векторов трансляции), а так
же исследованы параметры миграции адатомов
углерода и кремния по поверхности монослоя. 

МЕТОДЫ РАСЧЕТА

Вычисления проводились с помощью кванто�
во�химического пакета VASP (Vienna Ab�initio
Simulation Package) [15–17] в рамках формализма
функционала плотности (DFT) [18, 19] с исполь�
зованием базиса плоских волн и ультрамягких
псевдопотенциалов Вандербильта (Vanderbilt ul�
trasoft pseudopotential) [20]. Электрон�электрон�
ное взаимодействие рассмотрено в пределах
обобщенного градиентного приближения (GGA)
с применением обменно�корреляционого функ�
ционала PW91. Для нахождения переходного со�
стояния и потенциальных барьеров при переско�
ке адатома углерода (кремния) по поверхности
использовался метод упругой ленты (nudged elas�
tic band).

На начальном этапе работы смоделирована су�
перячейка, содержащая 7 × 7 × 1 элементарных
ячеек карбида кремния. Для отделения плоско�
стей, находящихся в соседних ячейках, в расчетах
с периодическими условиями задавался вдоль нор�
мали к плоскости вакуумный промежуток 15 Å. Ве�

личина, которого подбиралась исходя из предпо�
ложения, что на данном расстоянии соседние
плоскости не будут взаимодействовать друг с дру�
гом. Обратное пространство в первой зоне Брюл�
люэна автоматически разбивалось на сетку по
схеме Монхорста–Пака [21], количество k�точек
вдоль каждого из направлений составляло 2 × 2 × 1.
Энергия обрезания плоских волн в расчетах рав�
нялась 287 эВ. При моделировании всех исследуе�
мых структур проводилась оптимизация геометрии,
с максимальным значением сил – 0.01 эВ/атом.

Для оценки стабильности одиночной вакан�
сии в данной работе рассчитывалась энергия об�
разования вакансий E(Vx) по формуле:

E(Vx) = Etоtal(Si49C49 + Vx) – Etotal(Si49C49) + μx,
где x = Si, C, Etоtal(Si49C49 + Vx) – полная энергия
монослоя SiC с вакансией, Etotal(Si49C49) – полная
энергия монослоя, μx – химический потенциал
углерода (кремния).

Химический потенциал рассчитывался по
формуле:

μSi = Etotal(SiC) – ЕC,
μC = Etotal(SiC) – ЕSi,

где Etotal(SiC) – полная энергия элементарной
ячейки карбида кремния политипа 2Н, ЕC – энер�
гия атома углерода в ячейке графита, ЕSi – энер�
гия атома кремния в кристаллической решетке.

Расчет энергии образования бивакансии про�
водился по формуле:
Е(VSiC) = Etоtal(Si48C48) – Etotal(Si49C49) + Etotal(SiC),
где Etоtal(Si48C48) – полная энергия монослоя SiC с
бивакансией, Etotal(SiC) – полная энергия эле�
ментарной ячейки SiC.

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

В ходе работы изучено влияние дефектов и де�
формации на свойства монослоя SiC, а также ис�
следована стабильность дефектов под воздей�
ствием деформации. Для этого рассматривались
структуры монослоя SiC без дефектов, с вакансией
углерода (кремния) и бивакансией углерода и крем�
ния. Моделирование деформации осуществлялось
с помощью уменьшения или увеличения вектора
трансляции вдоль одной из осей на 1 и на 2%. 

Из полученных результатов (табл. 1) видно,
что при наличии вакансий кремния у монослоя
SiC появляется магнитный момент. Он обуслов�
лен наличием оборванных связей у атомов угле�
рода, окружающих достаточно большого размера
вакансию кремния. Аналогичная ситуация про�
является при наличии бивакансии, когда прикла�
дывается сильное растяжение. При образовании
вакансии углерода расстояние между соседними
атомами кремния сравнительно невелико, что
приводит к возникновению между ними кратных
связей. Соответственно в этом случае магнитного

Таблица 1. Значение магнитного момента в зависимо�
сти от относительной величины деформации (σ) и ти�
па вакансии (Si, C, SiC)

 σ μ, μВ

Si

0.98 1.16

0.99 1.16

1.00 1.18

1.01 1.50

1.02 1.50

C

0.98 0.00

0.99 0.00

1.00 0.00

1.01 0.00

1.02 0.00

SiC

0.98 0.00

0.99 0.00

1.00 0.00

1.01 0.00

1.02 1.99
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момента не наблюдается, как и при наличии в
структуре бивакансии. 

Далее в работе рассчитана энергия образова�
ния дефекта. Ее зависимость от величины отно�
сительной деформации представлена на рис. 1.
Согласно графику наиболее стабильна вакансия
углерода, обладающая наименьшей энергией об�
разования. Самой неустойчивой является вакан�
сия кремния, стабилизирующаяся при сильном
растяжении либо сжатии подобно вакансии угле�

рода. В отличие от вакансии кремния бивакинсия
стабилизируется только при большом сжатии.
Наибольшую стабилизацию вакансии кремния и
бивакансии при большом сжатии, можно объяс�
нить образованием связи между атомами углеро�
да, способствующей понижению энергии дефект�
ной структуры (рис. 2).

Концентрацию вакансий можно оценить по
формуле:

N(Vx) = exp(–E(Vx)/kT).
Концентрация вакансий углерода, обладающих
минимальной энергией образования, при стан�
дартной температуре 298 K равна 6.74 × 10–47.
Концентрации вакансий атомов кремния и бива�
кансий будут существенно ниже, поскольку они
обладают более высокой энергией образования.

Кроме этого на число вакансий влияет по�
движность адатомов углерода и кремния на по�
верхности слоя, и как следствие, возможность их
рекомбинации с вакансиями. Для оценки вероят�
ности данных процессов в работе проводилось
моделирование движения адатомов, при этом
рассчитывались энергетические барьеры пере�
скока по поверхности монослоя SiC.

В ходе изучения процесса миграции адатомов
углерода и кремния найдены их наиболее выгод�
ные положения на поверхности монослоя SiC
(рис. 3). Энергия наиболее выгодного положения
принималась за начало отсчета, а энергия адсорб�
ции в других положениях рассчитывалась относи�
тельного него (табл. 2).

8

0.97

6

4

2

0.99 1.01 1.03
σ

1

2

3

Eform, эВ

Рис. 1. Зависимости энергии образования дефекта от
величины относительной деформации (σ): 1 – вакан�
сия Si, 2 – бивакансия, 3 – вакансия С.

Рис. 2. Структура монослоя SiC, содержащая вакансию кремния.
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Нами смоделирован процесс перехода адатома
между наиболее выгодными эквивалентными по�
ложениями соответственно для углерода 1�1 и
кремния 5�5. Величины рассчитанных энергетиче�
ских барьеров перехода адатома составили 0.16 эВ
для кремния и 2.34 эВ для углерода. Малая вели�
чина энергетического барьера свидетельствует о
значительной подвижности адатома кремния,
следовательно, вероятность протекания процесса
его рекомбинации с вакансией достаточно высо�

ка. В случае углерода наблюдается обратная ситу�
ация. 

Исходя из полученных результатов видно, что
наиболее термодинамически стабильна вакансия
углерода, адатом кремния за счет высокой по�
движности по возможности будет рекомбиниро�
вать с вакансией. Следовательно, исследуемый
материал в основном содержит вакансии углеро�
да, оценочная концентрация которых в проведен�
ной работе составила 6.74 × 10–47.

Авторы выражают благодарность Институту
компьютерного моделирования СО РАН (Крас�
ноярск), Межведомственному суперкомпьютер�
ному центру РАН (Москва), а также компьютер�
ному центру СФУ за предоставление возможно�
сти использования вычислительных кластеров,
на которых и были проведены все расчеты.
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Таблица 2. Зависимость относительной энергии ад�
сорбции (E) от положения адатома (n)

n
E, эВ

C Si

1 0.00 0.05

2 0.701 –4

3 2.51 1.07

4 0.932 0.033

5 0.04 0.00

6 1.39 0.17
1 Переходит в положение 4.
2 Смещается от центра связи к углероду.
3 Переходит в положение 1.
4 Существенно отклоняется от изначального расположения.
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